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Bu tez c¢alismasinda, ¢ekirdek/kabuk/kuyu/kabuk yapisina sahip bir kuantum nokta
heteroyapidaki ¢ift elektronun, elektronik ve optik zellikleri ayrmtili bir sekilde arastirilmustir. i1k olarak,
merkezdeki donor safsizliginin varliginda ve yoklugunda, bu yapiya ait enerji 6zdegerleri ve dalga
fonksiyonlar1 tabaka kalinliklarinin fonksiyonu olarak hesaplanmistir. Bu amagla, Poisson-Schrodinger
denklemleri, etkin kiitle ve Hartree yaklagiminda 6z-uyumlu olarak ¢oziilmiistiir. Elde edilen enerji
degerleri ve dalga fonksiyonlar1 kullanilarak iki elektronlu kuantum nokta yapinin, band igi seviyeler
arasi lineer ve lineer olmayan optik sogurma katsayilar1 ve osilator siddetleri, tabaka kalinliklarinin ve
foton enerjilerinin fonksiyonu olarak hesaplanmistir. Safsizligin olmadigi durumda gergeklestirilen tiim
hesaplamalar, kuantum noktasinin merkezinde bir donor safsizliginin bulunmasi durumunda tekrar
edilmistir ve boylece negatif yiiklii donor safsizliginin (D~) baglanma enerjisi, lineer ve tiglinci
dereceden lineer olmayan optik sogurma katsayilar1 gibi elektronik ve optik 6zellikleri incelenmistir. Elde
edilen sonuglar, ¢ekirdek yaricapiin ve tabaka kalinliklarinin fonksiyonu olarak, safsizligin oldugu ve
olmadigi durumlar i¢in ayrintili bir sekilde analiz edilmis ve fiziksel yorumlar1 yapilmistir. Elektronik ve
optik dzelliklerin, tabaka kalinliklarina siki bir gsekilde bagli oldugu ve bu 6zelliklerin safsizlik atomunun
varliginda 6nemli sekilde degisebildigi gdzlenmistir.

Anahtar Kelimeler: Baglanma enerjisi, ¢ok tabakali kuantum nokta, optik sogurma katsayisi, osilator
siddeti, negatif yiiklii donor safsizlig1



ABSTRACT

Ph.D. THESIS

INVESTIGATION OF OPTICAL PROPERTIES OF A MULTI-LAYERED
SPHERICAL QUANTUM DOT WITH DOUBLE ELECTRONS

Rasit AYDIN

THE GRADUATE SCHOOL OF NATURAL AND APPLIED SCIENCE OF
SELCUK UNIVERSITY
DOCTOR OF PHILOSOPHY
IN PHYSICS

Advisor: Assoc. Prof. Dr. Mehmet SAHIN
2013, 117 Pages

Jury
Prof. Dr. Haluk SAFAK
Assoc. Prof. Dr. Mehmet SAHIN
Assoc. Prof. Dr. Ahmet ERDINC
Assoc. Prof. Dr. Erhan AKIN
Asst. Prof. Dr. Omer Faruk YUKSEL

In this thesis, the electronic and optical properties of a core/shell/well/shell quantum dot
heterostructure with double electron have been investigated in a detail. First, the energy eigenvalues and
corresponding wave functions of this structure have been calculated as a function of the layer thicknesses
for cases with and without an on-center donor impurity. For this purpose, the Poisson-Schrédinger
equations have been solved self-consistently in the frame of effective mass approximation and Hartree
treatment. The inter-sublevel linear and third-order nonlinear absorption coefficients and oscillator
strengths of the double electron multi-shell quantum dot have been calculated as a function of the layer
thicknesses and photon energies. All of these calculations performed for cases without impurity have
been also repeated in case of the impurity. Therefore, the electronic and optical properties of negatively
charged impurity (D™), such as binding energies, linear and third-order nonlinear optical properties etc.,
have been investigated. The results have been analyzed in a detail as a function of the core radius and
layer thicknesses for cases with and without the impurity and physical reasons have been discussed. We
have observed that the electronic and optical properties are drastically dependent on the layer thicknesses
and these properties can change importantly with existing of the impurity atom.

Keywords: Binding energy, multi layered quantum dot, absorption coefficients, oscillator strength,
negatively charged donor impurity



ONSOZ

Selcuk Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisiine Doktora tezi olarak sunulan bu
calismada, iki elektronlu ve ¢ok tabakali kiiresel bir kuantum noktasmin elektronik ve
optik ozellikleri, teorik olarak incelenmistir. Hesaplamalarda, safsizlik etkisi de g6z
Oniine alinmis ve sonucglar karsilagtirmali bir sekilde tabaka kalinliklarinin bir
fonksiyonu olarak verilmistir.

Teknolojideki hizli gelismeler, yiik tasiyicilar ti¢ boyutta sinirlandiran kuantum
nokta yapilarin iiretilmesini miimkiin hale getirmistir. Gegtigimiz yillarda, yariiletken
kuantum nanoyapilar arasinda en ¢ok ilgiyi, aygit uygulamalari ve ilging temel fiziksel
Ozellikleri nedeniyle sifir boyutlu kuantum nanoyapilar gérmiistiir. Pek cok arastirmaci
tarafindan kuantum noktalarin gesitli elektronik ve optik 6zellikleri, hem teorik hem de
deneysel olarak yogun bir sekilde arastirilmaktadir. Son yillarda nanoyapi iiretim
teknolojilerindeki gelismeler sayesinde, ¢ok tabakali kiiresel kuantum nokta yapilarin
tiretilmesi de miimkiin hale gelmistir. Buna bagh olarak bu tiir yapilar iizerinde de
deneysel ve teorik calismalar yapilmaya baglanmistir.

Bu tez calismasinda da iki elektronlu ve ¢ok tabakali yariiletken kuantum
noktasinin elektronik ve optik Ozelliklerinin daha iyi anlasilabilmesi adina, bu
Ozelliklerin tabaka kalinliklariyla degisimi, merkezde safsizligin varliginda ve
yoklugunda, ayrintili bir sekilde incelenmistir.

Bu ¢alisma siiresince, bilgi ve deneyimleriyle bana her konuda yardime1 olan ve
yon gosteren danisman hocam Dog. Dr. Mehmet SAHIN’e ve ailesine en icten
tesekkiirlerimi sunarim.

Yine bu tez calismasi boyunca beni en bastan beri gece-giindiiz, hafta sonu
demeden sabirla destekleyen sevgili esime ve ¢ocuklarima ve maddi-manevi destekleri
icin sevgili aileme de en igten siikranlarimi sunarim.

Rasit AYDIN
KONYA-2013
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SIMGELER VE KISALTMALAR

Simgeler

h Planck Sabiti

h Indirgenmis Planck sabiti

my  Serbest elektronun kiitlesi

m*  Etkin kiitle

& Boslugun dielektrik gegirgenligi
& Malzemenin dielektrik sabiti

k Dalga vektorii

D°  Yiiksiiz donor safsizlig1

D~ Negatif yiikli donor safsizligi

f Osilator siddeti

a®  Lineer sogurma katsayisi

a®  Ukiincii derece lineer olmayan sogurma katsayist
w Acisal frekans

u Malzemenin manyetik gecirgenligi

I Isik siddeti

n, Malzemenin kirilma indisi

N Kuantum noktasindaki elektron yogunlugu
Vy Sinirlandirma potansiyeli

Vy Hartree potansiyeli

Ts Bariyer genigligi

T, Kuyu genisligi

Z Safsizlik yiikii

R, (r) Elektronun radyal dalga fonksiyonu
ao Etkin Bohr yaricap1

R; Etkin Rydberg sabiti



1. GIRIS ve KAYNAK ARASTIRMASI

Nanofabrikasyon teknolojisindeki son gelismeler, diisiik boyutlu yariiletken
yapilarin tretilmesini miimkiin hale getirmistir. Kuantum kuyulari, kuantum telleri ve
kuantum noktalar: gibi bir, iki ve ii¢ boyutta sinirlandirilmis nano boyutlu yapilar,
elektronik ve optoelektronik uygulamalar i¢in olduk¢a dikkat ¢ekmistir. Gegtigimiz
yillarda, yariiletken kuantum nanoyapilar arasinda en ¢ok ilgiyi, aygit uygulamalar1 ve
ilging temel fiziksel 6zellikleri nedeniyle sifir boyutlu kuantum nanoyapilar gérmiistiir.
Pek c¢ok aragtirmaci tarafindan kuantum noktalarin ¢esitli elektronik ve optik 6zellikleri,
hem teorik hem de deneysel olarak yogun bir sekilde arastirilmaktadir (Zhu ve ark.,
1990; Niculescu ve Niculescu, 1997; Lien ve Trihn, 2001; Peter, 2005).

Kuantum noktalardaki hidrojenik safsizlik problemi, bu yapilarin elektronik ve
optik Ozelliklerinin anlasilmasinda oldukga faydali bir model olmasi nedeniyle oldukca
ilgi ¢eken bir konu olmustur. Bu nedenle kuantum nokta yapilarda hidrojenik safsizlik
problemi, cesitli analitik ve nlimerik yontemler kullanilarak, bir¢ok yazar tarafindan
incelenmistir (Xie, 2010a; Zhang ve ark., 2010a; Boichuk ve ark., 2011; Rezaei ve ark.,
2011b; Tas ve Sahin, 2012b; Sahin ve Koksal, 2012). Kiiresel kuantum noktalarda
merkezde (Porras-Montenegro ve Perez-Merchancano, 1992; Deng ve ark., 1994; Chuu
ve ark., 1992; Bose ve Sarkar, 1998; Bose, 1999; Safarpour ve ark., 2012a) veya merkez
disinda (Zhu ve Chen, 1994; Rezaei ve ark., 2012a) konumlanan hidrojenik safsizlik,
etkin kiitle yaklasiminda, farkli yontemler kullanilarak pek cok arastirmaci tarafindan
incelenmistir (Murillo ve Porras-Montenegro, 2000; Dane ve ark., 2008; Stojanovic ve
Kostic, 2012). Benzer sekilde, tek bir kuantum noktasindaki hidrojenik safsizligin
baglanma enerjisine, sinirlandirma potansiyel sekillerinin ve donor konumunun etkileri
calistlmistir (Riberio ve Latge, 1994; Bose ve Sarkar, 2000; Sadeghi, 2009; Nasri ve
Sekkal; 2010). Yariiletken kuantum nokta yapilara uygulanan dis elektrik alan,
manyetik alan, hidrostatik basing ve sicaklik etkileri, kuantum noktalarin elektronik
ozellikleri hakkinda ¢ok 6nemli bilgiler saglayabilir. Bu nedenle pek ¢ok arastirmact
tarafindan elektrik alan (Gerardin Jayam ve Navaneethakrishnan, 2003; He ve Xie,
2010; Vazquez ve ark., 2004), manyetik alan (Wu ve Wan, 2012), hidrostatik basing
(Perez-Merchancano ve ark., 2008; Sivakami ve Mahendran, 2010; Dane ve ark., 2011)
ve sicaklik etkisi (Elabsy, 1999; Liang ve Xie, 2011; Safarpour ve ark., 2012Db) altinda,

hidrojenik bir safsizligin baglanma enerjisi ¢alisiimustir.



Nano fizikte bir elektronlu kuantum nokta yapilar yaygin olarak
kullanilmaktadir. Glinlimiizde ise iki ve daha fazla elektronlu kuantum noktalara olan
ilgi artmaktadir. Kuantum noktalardaki elektronlarin sayis1 bu yapilarin bir¢ok fiziksel
Ozelliklerini anlamak icin ¢ok 6nemlidir ve elektron sayisi arttikca elektronlar arasi
Coulomb etkilesimi 6nemli hale gelir. Aragtirmacilar tarafindan tek elektronlu kuantum
nokta yapilarla ilgili pek cok caligmalar yapildigi gibi son zamanlarda iki elektronlu
kiiresel kuantum noktalarda negatif yiiklii donor merkezi (D7) ile ilgilide teorik ve
deneysel arastirmalar da yapilmaktadir. Zhu ve ark. (1992), varyasyon yontemi
kullanarak, kiiresel bir kuantum noktasindaki D~ safsizliginin baglanma enerjisini, kuyu
yarigap1 ve bariyer yiiksekligine bagl olarak incelemistir. Szafran ve ark. (1998), sonlu
kiiresel simetrik smirlandirma potansiyeline sahip yariiletken kuantum noktasinda,
varyasyon yontemiyle, taban durum ve hem spin-tekli hem de spin-iiglii uyarilmis
durum enerjilerini hesaplamislar ve enerjileri potansiyel kuyu derinligi ve nokta
yarigapinin bir fonksiyonu olarak incelemislerdir. Xie (1999) yaptigi ¢alismada, ¢ok
cisim metodunu kullanarak, parabolik potansiyelli disk bigimli bir kuantum
noktasindaki D~ merkezinin enerji spektrumunu hesaplamistir ve taban durum ve
uyarilmis birka¢ seviyenin baglanma enerjilerini, kuantum nokta yarigapinin fonksiyonu
olarak incelemistir. Xie ayni hesaplamalari, manyetik alanin varhiginda tekrar etmis ve
D~ sisteminin enerji spektrumuna, donorun konumunun etkisini incelemistir (Xie,
2000a; Xie, 2000b; Xie, 2001). Xie (2002) diger bir ¢alismasinda, disk bigimli bir
kuantum noktasinda, D~ merkezinin ikinci bagli seviyesinin baglanma spektrumunu,
manyetik alan siddeti ve nokta yarigapinin fonksiyonu olarak hesaplamistir. Betanjur ve
ark. (2004), son yillarda gelistirilen oransal kirilma boyutu metodunu (fractal dimension
method) kullanarak, kiiresel bir kuantum noktasidaki yiiksiiz D® ve negatif yiiklii D~
donor safsizligmin baglanma enerjisini, farkli potansiyeller i¢in ayrintili bir sekilde
incelemislerdir. Gu ve Liang (2005), etkin kiitle yaklasiminda matris kosegenlestirme
teknigini kullanarak, Gausyen sinirlayict potansiyelli disk bi¢imli bir kuantum
noktasindaki D~ merkezinin, taban durum ve uyarilmis seviyelerin enerjilerini
incelemisler ve aynmi hesaplamalari harmonik osilatér potansiyellerinde tekrar
etmiglerdir. Garcia ve ark. (2006), adyabatik yaklasim metodunu kullanarak, disk, lens
ve piramit gibi farkli geometrik sekillere sahip kuantum noktalarda, yiiksiiz donor
baglanma enerjilerini incelemislerdir. Xie (2008a) yaptigi calismada, etkin kiitle
yaklasiminda matris kosegenlestirme yoOntemini kullanarak, Gausyen ve parabolik

siirlandirma potansiyeline sahip kuantum noktalarindaki D~ safsizliginin taban durum



ve uyarilmis durum baglanma enerjisini hesaplamistir (Xie, 2009b). Xie ayni
hesaplamalar1 manyetik alanin varliginda tekrar etmistir ve baglanma enerjisini nokta
yaricapi, potansiyel biiylikliigli, uygulanan manyetik alan siddeti ve safsizlik atomunun
konumuna bagli olarak incelemistir (Xie, 2008b; Xie, 2009a). Gomez ve Romero
(2010), konfigiirasyon etkilesim metodunu kullanarak, Gausyen smirlandirma
potansiyelli kiiresel bir kuantum noktasinin merkezinde ve merkez disinda bulunan D~
safsizligmin baglanma enerjisini hesaplamiglar ve baglanma enerjisini, safsizligin
konumuna gore incelemislerdir. Boda ve Chatterjee (2012), varyasyonel metodu
kullanarak, Gaussian smirlayict potansiyelli bir kuantum noktasinda hapsedilmis,
yiiksiiz D° ve negatif yiiklii D~ safsizliginin baglanma enerjisini nokta biiyiikliigii ve
siirlandirma siddetinin bir fonksiyonu olarak incelemisler ve D~ merkezinin dipol
momentini nokta yaricapt ve sinirlandirma kuvvetinin bir fonksiyonu olarak
hesaplamiglardir.

Son yillarda nanoyapi tretim teknolojilerindeki gelismeler sayesinde, g¢ok
tabakal1 kiiresel kuantum nokta yapilarin (CTKKN) {iiretilmesi miimkiin hale gelmistir.
Buna bagli olarak bu tiir CTKKN yapilar {izerinde de deneysel ve teorik ¢aligmalar
yapilmaya baslanmistir (Hsieh, 2000). Hsieh ve Chuu (2000), etkin kiitle yaklagimini
kullanarak, CTKKN’nin merkezinde bulunan hidrojenik safsizligin taban ve uyarilmisg
durum enerjilerini hesaplamislar ve safsizlik baglanma enerjisini kabuk kalinligi,
cekirdek yarigapi, toplam nokta yarigapt ve potansiyel yiikseklikleri cinsinden
incelemislerdir. Zheng (2008), varyasyonel metodunu kullanarak, ¢oklu bir kuantum
noktasindaki hidrojenik safsizligin taban durum baglanma enerjisini hesaplamig ve
baglanma enerjisini, nokta boyutu, bariyer kalinligi ve alasim konsantrasyonu gibi
parametrelere bagli olarak incelemistir. Aktas ve Boz (2008), varyasyonel yaklagimla,
¢ok tabakali bir kuantum noktasinin merkezinde yer alan hidrojenik safsizligin
baglanma enerjisini hesaplamiglar ve baglanma enerjisini, ¢esitli simnirlandirma
potansiyelleri i¢in bariyer kalinli§i1 ve merkezdeki kuantum nokta biiyiikliigline baglh
olarak incelemislerdir. Boz ve ark. (2009), yaptiklari ¢alismada, 4. Derece Runge-Kutta
yontemini kullanarak, merkezde bulunan hidrojenik safsizligin enerji durumlarini, farkl
potansiyel yiikseklikleri i¢in bariyer ve merkezdeki kuantum nokta biiyiikliigiine bagh
olarak incelemislerdir ve bagka bir ¢alismada ayni hesaplamalar1 varyasyonel metodu
kullanarak, manyetik alanin varliginda tekrar etmisler ve safsizligin baglanma enerjisini
incelemislerdir (Boz ve ark., 2010). Mikhail ve Sayed (2011), CTKKN’nin merkezinde

veya merkez disinda bulunan safsizligin baglanma enerjisini, yapinin farkli bolgelerinde



farkli kiitleler ve dielektrik sabitlerini dikkate alarak, varyasyonel yaklasimla,
safsizligin yoklugunda ve merkezde safsizligin varliginda hesaplamislardir. Sahin ve
ark. (2012), CTKKN’nin merkezindeki hidrojenik safsizligin baglanma enerjisini ve
fotoiyonizasyon tesir kesitini hesaplamislar ve tabaka kalinliklar1 ve normalize foton
enerjilerinin bir fonksiyonu olarak incelemislerdir. Tas ve Sahin (2012a), CTKKN’nin
enerji Ozdegerleri, dalga fonksiyonlari, elektron olasilik yogunlugu ve baglanma
enerjileri gibi elektronik 6zelliklerini safsizligin varligi ve yoklugu durumlari i¢in, farkli
cekirdek yarigcapi, bariyer kalinliklar1 ve kuyu genisliklerinin bir fonksiyonu olarak
incelemislerdir. Akgiil ve ark. (2012), parabolik sinirlandirma potansiyelli CTKKN’nin
safsizligin varliginda ve yoklugunda taban ve uyarilmig durumlarin elektronik
ozelliklerini, tabaka kalinlig1 ve ¢ekirdek yarigapina bagli olarak incelemislerdir.

Yariiletken nanoyapilar arasinda kuantum noktalar ilging elektronik 6zellikleri
yanisira optik 6zellikleri nedeniyle de biiyiikk 6nem kazanmistir. Son yillarda diigiik
boyutlu yariiletken kuantum nokta yapilarin, dipol gegisleri (Xie, 2008c; Xie, 2008d,;
Kostic ve Stojanovic, 2012; Keshavarz ve Zamani, 2013 ), osilator siddeti (Stoleru ve
Towe, 2003; Yilmaz ve Safak, 2007; Bochorishvili ve Polatoglu, 2009), lineer (Ozmen
ve ark., 2009; Geyter ve Hens, 2010; Rezaei ve ark., 2012b ) ve lineer olmayan optik
sogurma katsayilar1 (Xie, 2009c; Vahdani ve Rezaei, 2009; Cakir ve ark., 2010; Yakar
ve ark., 2010 ), fotoiyonizasyon tesir kesiti (Sahin ve ark., 2012) ve kirilma indisi
degisimleri (Yao ve ark., 2009; Rezaei ve ark., 2010; Rezaei ve ark., 2011a; Safarpour
ve Barati, 2013) gibi optik 6zellikleri, deneysel ve teorik olarak yaygin bir sekilde
calisilmaktadir. Yapilan bu ¢alismalarin ¢ogu, bir kuantum noktasinda, en diisiik enerji
seviyeleri arasindaki gecislerin hesaplanmasiyla ilgilidir.

Kuantum noktalara, elektrik ve manyetik alan, hidrostatik basing ve sicaklik gibi
dis pertlirbasyonun uygulanmasi, kuantum noktalarin optik 6zelliklerinde Onemli
degisikliklere neden olur. Bu nedenle kuantum nokta yapilarina, elektrik alan (Xie,
2010b; Zhang ve ark., 2010b; Sadeghi, 2011; Kirak ve ark., 2011) manyetik alan (Xie,
2009d; Xie, 2011a; Xie, 2013a; Wu ve ark., 2013 ), hidrostatik basing ve sicaklik
(Farkoush ve ark., 2013; Kirak ve ark., 2013; Rezaei ve Kish, 2013) etkileri pek ¢ok
arastirmaci tarafindan calisilmistir.

Xie yaptig1 ¢alismalarinda, etkin kiitle yaklasiminda, matris kosegenlestirme
yontemi ve kompakt yogunluk matris yaklagimimi (compact-density matrix approach)
kullanarak, parabolik, Gausyen ve Wood-Saxon potansiyeli gibi farkli sinirlandirma

potansiyellerine sahip, iki elektronlu bir kuantum noktasinin optik ozelliklerini,



simirlandirma siddeti, safsizlik ve manyetik alana bagli olarak incelemistir (Xie, 2008e;
Xie, 2009¢; Xie, 2011b; Xie, 2011c; Xie, 2013b). Sahin (2009), yaptig1 ¢calismada bir ve
iki elektronlu kiiresel kuantum noktalarin optik o6zelliklerini, hidrojenik safsizligin
varliginda ve yoklugunda incelemistir. Bu ¢alismasinda ayrica, matris kdsegenlestirme
teknigini kullanarak Schrodinger denklemini 6z uyumlu alan yontemiyle ¢ozerek enerji
Ozdegerlerini ve dalga fonksiyonlarini belirlemistir. Sonuglar kuantum nokta yarigapi,
151k siddeti ve foton enerjisinin bir fonksiyonu olarak verilmistir. Lu ve ark. (2011),
kompakt-yogunluklu matris yaklasimini kullanarak, iki elektronlu bir kuantum
noktasinin optik 6zelliklerini ve kirilma indisi degisimlerini incelemislerdir. Lu ve Xie
(2011), pertiirbasyon yontemini kullanarak, iki elektronlu bir kuantum noktasinin
kirtlma indisi ve optik sogurma gibi optik 6zelliklerini dis bir elektrik alanin varliginda
incelemistir. Mengesha ve Mal’nev (2012), varyasyon ve pertiirbasyon yontemlerini
kullanarak, iki elektronlu kiiresel simetrik bir kuantum noktasinin, diisiik enerji
seviyeleri ve optik 6zelliklerini incelemislerdir.

Bu tez caligmasinda, iki elektronlu, c¢ekirdek/kabuk/kuyu/kabuk seklindeki
kiiresel bir kuantum noktasinin, elektronik ve optik 6zellikleri, safsizligin varliginda ve
yoklugunda ayrintili bir sekilde, tabaka kalinliklarina bagl olarak incelendi. Bunun i¢in
ilk olarak, bu yapiya ait enerji 6zdegerlerini ve dalga fonksiyonlarini belirlemek i¢in,
Poisson-Schrodinger denklemleri, etkin kiitle ve Hartree yaklagiminda, 6z-uyumlu
olarak ¢oziildii. Elde edilen enerji degerleri ve dalga fonksiyonlari kullanilarak iki
elektronlu kuantum nokta yapinin, band i¢i seviyeler arasi lineer ve lineer olmayan
optik sogurma katsayilar1 ve osilator siddetleri farkli tabaka kalinliklarinda hesaplandi.
Safsizligin olmadigr durumda gerceklestirilen optik 6zelliklerle ilgili hesaplamalar,
kuantum noktasinin merkezinde bir donor safsizliginin bulunmasi durumunda tekrar
edildi ve boylece negatif yiikli donor safsizligimin (D~) baglanma enerjisi, lineer ve
ticiincli dereceden lineer olmayan optik sogurma katsayilar1 gibi elektronik ve optik
ozellikleri incelendi.

Sonuglar, tabaka kalinliklarinin ve ¢ekirdek yarigapinin fonksiyonu olarak
ayrintili bir sekilde analiz edildi ve fiziksel yorumlar1 yapildi. Elektronik ve optik

ozelliklerin, tabaka kalinliklarina sik1 bir sekilde bagl oldugu gozlendi.



2. YARIILETKEN KUANTUM NANOYAPILAR

2.1. Giris

Bu boliimde metaller, yalitkanlar ve yariiletkenler gibi kati cisimler hakkinda
kisaca bilgiler verilecek ve etkin kiitle kavrami agiklanacaktir. Ayrica kiilge malzemeler
ve kuantum kuyu, kuantum tel ve kuantum nokta gibi nanoyapilar ve bu yapilarin temel
elektronik 6zelliklerinden bahsedilecektir. Yine bu boéliimde, yariiletken bir malzeme

icerisindeki donor safsizliginin fiziksel 6zelliklerinden bahsedilecektir.

2.2. Kat1 Cisimlerin Simiflandirilmasi: Metaller, Yalitkanlar ve Yariiletkenler

Kat1 cisimler, elektriksel 6zelliklerine (6zdirencine) gore ii¢ guruba ayrilirlar:
Metaller (veya iletkenler), yalitkanlar ve yariiletkenler. Kat1 cisimlerin siniflandirilmasi
sOyledir:

1. Metaller: p=10"%—= 10"* ohm.cm

2. Yariiletkenler: p=10"*— 10!° ohm.cm

3. Yalitkanlar: p =10 ohm.cm
Metallerde 6zdireng sicaklikla lineer olarak artmakta iken yariiletkenlerin 6zdirenci,
metallerin aksine sicaklik arttikga iistel olarak kiigilmektedir (Kittel, 1986).

Metallerin, yariiletkenlerin ve yalitkanlarin 6zdiren¢ kriterine gore, ayirt
edilmesi her zaman gegerli degildir. Yariletkenlerin 6zdirenci, yiiksek sicakliklarda
metallere benzer ve diisiik sicakliklarda da (mutlak sifira yaklasildiginda) yalitkanlara
benzer davranis gostermektedirler. Metallerin, yariiletkenlerin ve yalitkanlarin fark:
daha genel ve daha tam olarak band teorilerinin agiklanmasiyla belirlenebilir (Durlu,
1992).

Metallerin valans bandlar1 genelde kismen doludur. Bunlar iyi iletkendirler.
Bunlara Li, Na, K gibi alkali metaller veya Cu, Ag, Au gibi gecis metalleri 6rnek olarak
verilebilir. Bunlarin enerji band diyagramlart Sekil 2.1a’ da goriilmektedir. Diger
taraftan, Sekil 2.1b’ de goriildigi gibi, bazi metallerin enerji band yapilarina
bakildiginda, tam dolu valans bandi ile bos olan iletkenlik bandinin iist liste geldigi

goriiliir. Bunlara Mg, Be gibi elementler 6rnek olarak verilebilir (Tayyar, 2000).
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Sekil 2.1. Metallerin enerji band diyagrami (a) Na metalinin kismen elektronlarla dolmus valans bandi;
(b) Mg metalinin elektronlarla tamamen dolmusg valans bandi ve iletim bandinin kismen istiiste gelmesi

Yalitkanlarda Sekil 2.2a’da goriildiigii gibi valans bandi tamamen dolu ve valans
bandinin tstiindeki iletim bandi tamamen bostur. Valans ve iletim bandlar1 arasinda
genis bir yasak band vardir. Yalitkanlarda yasak bandin genisligi biyiiktiir (Eg>4 eV)
(Karaoglu, 1996) Yalitkanlara dis elektrik alan uygulandiginda, valans bandinda bos
yerler olmadigi i¢in elektronlar hareket edemezler (yiik tasiyamazlar) ve elektrik akimi
olusturamazlar.

Yariiletkenler, valans ve iletim bantlar1 arasindaki yasak enerji araligi
yalitkanlarda oldugu kadar genis olmayan, iletkenlikleri metallerle yalitkanlar arasinda
yer alan, i¢lerine katkilanan uygun atomlarla elektriksel iletkenliklerinin 6nemli 6lciide
degistirilebildigi malzemelerdir. Sekil 2.2b’den goriildiigii gibi yariiletkenlerin ener;ji
band diyagrami T=0K’de, yalitkanlarin enerji band diyagramimna benzemektedir.
Aralarindaki fark, iletim bandi ile valans band: arasindaki Eq ile gosterilen yasak enerji

araliginin yalitkanlara gore daha kiiciik olmasidir (Eg=0.1-4 eV).

E, Ec
Eq Eq
ﬁ % Ev
e e e e
a) b) c)

Sekil 2.2. (a) Yalitkanin, (b,C) yariiletkenin enerji band diyagrami. E4 yasak band genisligidir.



Ornek olarak, Ge, Si ve GaAs yariiletkenlerinin yasak band genisligi, sirayla
0.66 eV, 1.2 eV ve 1.43 eV’ tur (Omar, 1975). Yariiletkenin basitlestirilmis enerji band
semas1 Sekil 2.2¢’de gosterilmektedir. Bu semada, E., iletim bandinin en diisiik enerjisi
ve Ey, valans bandinin en yiiksek enerjisidir. Eg ise iki bant arasindaki yasak enerji
araligidir.

Yartiiletkenleri, dogal ve katkili yariiletkenler olarak iki kategoride incelemek
miimkiindiir:

Dogal yariiletkenler, yasak enerji araligi iletkenlerle yalitkanlar arasinda yer
alan, disaridan baska bir madde ile katkilanmamis malzemelerdir. Mutlak sifirda dogal
yariiletkende serbest yiik tasiyicilart bulunmamaktadir yani valans bandi elektronlarla
tam olarak doldurulmustur. Sicaklik (veya 1sik) arttikga iletim bandina uyarilan
elektronlar valans bandda bir elektron boslugu (desik) olusturur. Dolayisiyla yariiletken
malzemede her uyarilma sonucu elektron-desik ciftleri tretilir. Sekil 2.3a’da dogal
yariletkenin enerji band diyagraminda 1sisal veya optiksel yolla elektron desik ¢ifti
olusturulmasi gosterilmektedir (Tayyar, 2000).

Yariiletken malzemeler, bagska maddeler ile katkilandiginda, elektriksel
ozellikleri farkli olan yapilarm elde edilebilmesine imkan saglar. iletkenligi katki
maddeleri ile belirlenen yariiletkenlere katkili yariiletkenler denir. Katkili yariiletkenler
n-tipi yariiletken ve p-tipi yariletken olmak tiizere ikiye ayrilirlar. Yariiletkende
elektron veren katki atomuna verici (donor) denir. Iletkenligi donor katkisiyla
karakterize olunan yariiletkene n-tipi yariiletken denir (Durlu, 1992). Donor tipli katki,
yariiletkenin yasak bandinin iginde izin verilmis enerji diizeylerinin (Eq) olusmasina yol

acar (Sekil 2.3b). Bu enerji diizeyi iletim bandindan biraz agagida yerlesmektedir.

E E
E, d
= E, R R e EE;
a) b) c)

Sekil 2.3. (a) Dogal (b) n-tipi (c) p-tipi yariiletkenlerin band diyagramlart



Yariiletkenlerde elektronlari alan katki atomlarma alici (akseptor) denir ve
iletkenligi akseptor tipli katkiyla belirlenen yariiletken p-tipi yariiletken olarak
tanimlanir. Akseptor tipli katki, yariiletkenin yasak bandinin i¢inde (valans bandinin

biraz tstiinde) E, enerji diizeyi olusturur (Sekil 2.3c).
2.3. Etkin Kiitle Kavram

Bir kristal i¢indeki elektronlar tlimiiyle serbest degildir. Elektronlar kristal iginde
zayif da olsa peryodik olan oOrgli potansiyeli ile etkilesmektedirler. Bu nedenle
elektronlarin hareketinin bos uzaydakinden farkli olmasi beklenir. Peryodik orgii
potansiyelini dikkate alarak elektronun hareketini tanimlamak istersek, elektronun bos
uzaydaki kiitlesi (1m,) yerine kristal potansiyelinin de etkisini igeren etkin kiitlesinden
m* bahsetmemiz gerekir (Omar, 1975).

Tek boyutlu periyodik kristal bir 6rgiiyii goz oniine alacak olursak, bu yapiya dis

bir elektrik alan uygulandiginda bu yapi icerisindeki elektronun sahip olacagi ivme

_dvg 21
a_dt (2.1)

seklindedir. Burada v, grup hizi, k dalga vektoriiniin fonksiyonu oldugundan

Vy = ﬁ ﬁE(k) Vy = ﬁ , E = hw (2.2)

1 d [ dw

ile verilir. Denk. (2.1)’deki ivme

dv, B dv, dk B dv, dk
dt  dt dk dk dt

a= (2.3)

seklinde yazilabilir. dk/dt tiirevi
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dk F — Ak dp dk—F] 24

t h P=ne g ™ Mar T @4
ile dv, /dk tiirevi de Denk. (2.2)’den
dv, 1 d? Bk e

dk  h dk? (k) (25)
ile verilir. Denk. (2.4) ve Denk. (2.5), Denk. (2.3)’te yerlerine yazildiginda

1 d? F 1 d?

a=—- —Ek)—=— —-—E(KF (2.6)

h dk? h  h? dk?

elde edilir. Bu ifade yapi olarak, Newton’un ikinci hareket yasasina (F = m*a)

benzemektedir. Bu benzerlikten faydalanarak

hZ
m* = dz— (27)
iz £

olacak sekilde, m* etkin kiitlesi tanimlanir. Bu kavram kiitle boyutunda olmakla
beraber, sabit olmayip E(K) fonksiyonunun ikinci tiirevine baglidir. (Dikici, 2012).

Bir kristal icindeki elektronlarin hareketi, kristal i¢inde elektronlar periyodik
potansiyel ile etkilestiklerinden dolay1, serbest uzaydaki hareketinden farkli oldugu i¢in

serbest olarak hareket eden elektronun momentumu ve enerjisi

_ (hk)?

= E
p = hk, >

(2.8)

ile verilir. Denklemde goriilecegi gibi elektronun momentumu ve enerjisi K dalga
vektoriine baglidir. Elektronun igerisinde hareket ettigi kristale bir dis kuvvet

uygulanirsa elektrona etkiyen toplam kuvvet
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Ftoplam = Fdl$ + Fig =ma (2.9)

ile tanimlanir. Burada a ivme, m ise elektronun durgun kiitlesidir. F;. 6rgli atomlarinin

olusturdugu kristal potansiyelinin elektrona uyguladigi kuvvettir. Kristal icerisindeki
tim i¢ kuvvetleri hesaplamak oldukca zor oldugundan sanki m* kiitleli bir parcaciga

F 4,5 kuvveti etki ediyormus gibi disiindiliir ve

Fy,=m".a (2.10)

yazilabilir (Tang Sah, 1994).

2.4. Diisiik Boyutlu Yariiletken Yapilar

Bir yariiletken malzemenin herhangi bir dogrultudaki tabaka kalinligi,
yariiletkenin sahip oldugu tasiyicilarin de Broglie dalgaboyu ile kiyaslanabilir
boyutlarda ise kuantum boyut etkisi gozlenmege baglar. Kuantum boyut etkisinin ortaya
ciktig1 dogrultularda tasiyicilarin hareketi sinirlandirilmis ve enerji seviyeleri kuantize
olmustur. Bunun nedeni, boyutlarin diisiiriilmesiyle degisen durum yogunluklaridir.
Durum yogunlugu, bir sistemdeki uygun enerji seviyelerinin sayisini tanimlar ve
yariiletkenlerdeki tasiyic1 konsantrasyonunun ve tasiyicilarin  enerji  dagiliminin
belirlenmesinde oldukg¢a 6nemlidir.

Diisiik boyutlu yariletken yapilar, tasiyict hareketlerinin  belli dogrultularda
sinirlandirilmasiyla meydana gelen yapilardir.  Boyutlarin  smirlandirilmasi,
malzemelerin 6zelliklerinin belirlenmesinde kritik bir rol oynar. Sinirlama tek
dogrultuda ise iki boyutlu kuantum kuyusu, iki dogrultuda ise tek boyutlu kuantum teli,
¢ dogrultuda ise sifir boyutlu kuantum noktasi sistemleri olarak adlandirilir.
Yariiletken kiilge (bulk) yapilarda uzaysal hi¢bir sinirlandirma olmadigindan tasiyicilar
iletim ve degerlik bandinda siirekli enerji seviyelerinde bulunurlar ve boyutlarin
siirlandirilmast ile tasiyicilar sitirekli enerji seviyeleri yerine, kuantumlu enerji
seviyelerinde yer almaya baslarlar (Bimberg ve ark., 1998). Sekil 2.4’te ii¢ boyutlu
kiilce malzeme, iki bayutlu kuantum kuyusu, bir boyutlu kuantum teli ve sifir boyutlu

kuantum noktas1 sematik olarak gosterilmistir.
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3D 2D 1D 0D
Sekil 2.4. Kiilge malzemeler (3D), kuantum kuyular1 (2D), kuantum telleri (1D) ve kuantum noktalarinin
(OD) sematik gosterimi

Disiik boyutlu yariiletken yapilar bant araliklart farkli iki yariiletken
malzemenin pes pese biiyiitiilmesiyle olusturulabilir. Bunun i¢in bant araligi biiyiik olan
yariiletken iizerine, bant aralig1 kiigiik olan yari iletken biiyiitiiliir ve ardindan tekrar
bant aralig1 biiylik olan yariiletken biiyiitillerek iletkenlik ve valans bantlarinda
tasiyicilar igin bir potansiyel kuyusu olusturulur. Kuantum boyut etkilerinin
gozlemlenmesi ic¢in bant araligi kiiciik olan yariiletkenin tabaka kalinliginin ya da
kalinliklarinin yeterince ince olmasi gerekir.

Iki yariiletkenin birbiri iizerine biiyiitiilmesiyle olusan yapilara heteroyapilar ve
bu yapilarin birbirleriyle birlesim arayiizeylerine de heteroeklemler denilmektedir.
Heteroeklemler, heteroyapilarin elektronik &zelliklerini  belirlediginden istenilen
elektriksel ya da optik ozelliklere sahip aygit tasarimi i¢in olduk¢a 6nemlidir (Akgay,
2008).

2.4.1.Kiilce malzeme
Bir malzemenin elektronik 6zelliklerini anlamak igin, elektronlarin dalga

fonksiyonlarmin ve bunlara karsilik gelen enerji durumlarinin bilinmesi gerekir. Bir

kristal yapida ti¢ boyutlu Schrédinger denklemi

h? (62 ik 02

ﬁ %2 + ayz + azz)(p = E(p (211)

ile verilir. Dalga vektoriine bagh olarak enerji ifadesi
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h2k? h?
E = =— (k2 + k2 2 2.12
2m  2m (kx Ryt kz) ( )

denklemi ile verilir. Elektronik bantlarin durum yogunlugu (DOS), sistemin hem
elektronik hem de optik 6zellikleri i¢in 6nemli bir parametredir. Durum yogunlugu

gercek uzayin birim enerji basina durumlarin sayisi olarak tanimlanir ve

dN
pIN) =—m (2.13)

ile verilir. k-uzayinda durumlarin toplam sayisi N ise

N=2 gl 1 2.14
73 (2n)3 (214)
denklemi ile tanimlanir. Buradaki 2 sabiti, Pauli Disarlama Ilkesinden gelmektedir. Son

olarak bulk malzeme i¢in durum yogunlugu

p(N) = (2m3E) /2 (2.15)

m2h3
ile verilir (Ferry ve Goodnick, 1997).

2.4.2. Kuantum kuyu yapilar

Bir kuantum kuyu yapisi, diisiik bant aralikli bir malzeme daha yiiksek bant
aralikli malzemenin iki tabakasi arasinda sandvig¢ edilirse (biiyiitiiliirse) olusturulur.
Bant siireksizligi kuyu i¢inde tasiyict sinirlandirilmasini saglar. Tipik bir kuantum
kuyusu Sekil. 2.5’te gosterilmistir.

Kesikli enerji seviyeleri ve elektronik dalga fonksiyonlar1 Schrodinger denklemi

ile hesaplanir. Dalga fonksiyonu z yoniinde ayrilabilir ve x-y bagimliligi
9(x,y,2) = e+ (2) (2.16)

denklemi ile verilir. Burada f(z) Schrodinger denklemini saglar. Schrodinger denklemi
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E iletim Bandi

l

L

f

Valans Band:

Sekil 2.5. Bir heteroyapida elektron ve desikler i¢in sekillendirilmis bir kuantum kuyunun sekli

_hZ 62
[Zm* Rl U(z)] /(@) = enfn (@) (217)

ile verilir ve. m* elektronun etkin kiitlesidir. Sonsuz yiikseklikteki bariyer i¢in enerji

seviyeleri &,
n?m?h?
tn =57 (2.18)

ile verilir. Burada L, potansiyel kuyunun genisligidir. Parabolik bant varsayimiyla

toplam enerji asagidaki gibi verilir.

Rk

E=ey+
T o

(2.19)

ile verilir. Burada ki = kZ + k3  dir.
Bu tip yap1 bazen elektronlarin sadece iki boyutta hareketine izin verildigi i¢in bir quasi
(sanki) iki boyutlu elektron gaz1 (2DEG) olarak da adlandirilir.

Kuantum kuyusunun durum yogunlugu, kiilge malzemedekine benzer sekilde

elde edilir. Spin dejenereligi goz oniine alinirsa birim alan basina toplam durum sayisi

1 1 k?

2D __ 2 —_—
N =k D 2 =

(2.20)

ile verilir. Bu nedenle bir kuantum kuyusundaki tek alt bant i¢in durum yogunlugu
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*

p?P () = —

— (2.21)

ile verilir. Kuantum kuyusunun iletim bandinda alt bantlarin bir dizisi oldugu i¢in

durum yogunlugu
2D m’
p?P(E) = ) —0(F — ) (222)
i

ile verilir. Burada © birim basamak fonksiyonudur ve E; alt bant enerji seviyeleridir.
Elektron durum yogunlugundaki degisiklikler diisiik boyutlu sistemlerde

potansiyel sinirlandirmaya neden olur ve bu degisiklikler, iletkenlik, optik 6zellikler vb.

degistirebilir (Singh, 2003).
2.4.3. Kuantum tel yapilar
Tek boyutlu bir elektron gazi olusturmak igin elektronlar iki boyutta sinirh

olmalidir ve serbestlik derecesi sadece bir boyutta kalmalidir. Degiskenlerin ayrilmasi

yontemine gore Schrodinger denkleminin ¢oziimleri

o(x,y,2) = e f(y, z) (2.23)

seklinde ifade edilir. Boylece f(y,z), asagida verilen Schrodinger denklemini

saglamaktadir.

_hZ 62 62 B
[ ; (ayz + azz> +U(@y, Z)l f(.2z) =¢f(y,2) (2.24)

2m

Burada &, x-y yoniindeki elektron enerjisidir. Bu nedenle elektronlarin toplam enerjisi

h2k2

E=g+—
Lo2me

(2.25)

dir. Burada ¢; kesikli enerjidir. Elektronlarin enine hareketinin kuantumlanmis enerjisi

m?h? (n? n3
Enyny = 5% g + Z (2.26)
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ile verilir. Burada L, ,L, tellerin enine boyutlaridir. Birim uzunluktaki durumlarin
sayisl

2
NP = 7” (2.27)

ile verilir. Bu nedenle tek bir altbant durum yogunlugu

2m* 1
(g = 2.28
dir. Durum yogunlugu tiim alt bantlarin toplamidir ve
V2m* 1
1D
pI0(E) = Z 0(E — n. n,) (2.29)
Tth = [E — &y, m, v

ile wverilir. Kuantum kuyularin durum yogunlugu ile kuantum tellerin durum
yogunlugunu karsilastirirsak bu iki sistemin karakteristikleri ¢ok farklidir. Kuantum
kuyuda durum yogunlugu i¢in basamak fonksiyonu davranigi vardir. Kuantum telde ise
her bir altbant altinda durum yogunlugu 1raksar ve daha sonra kinetik enerji arttikca

azalir (Mitin ve ark., 1999).

2.4.4. Kuantum nokta yapilar

Kuantum nokta yapilarda elektronlar her ii¢ boyutta sinirlandirilmistir ki bu da
kesikli enerji spektrumuna neden olur. Basit bir kuantum nokta, Sekil 2.4’te
gosterilmigtir. Burada kuantum nokta 0< x < L,,0<y <L, ,0 <z <L, sartlan ile
stirli bir kutu gibi disiiniilmistir. Her iic yonde sonsuz smirlayict potansiyel
engellerin varsayimiyla bir elektronun enerjisi, Schrédinger denklemi ¢oziilerek bulunur

ve

(2.30)

Enl,nz,n3 =

m \E TR n

w2 h? (n% n3 n%)
ile verilir. Burada n;,m,,n3 durumlarn tammlamak igin kullamlir. Ug¢ boyuttaki
simirlandirma nedeniyle kuantum nokta durum yogunlugu &-fonksiyonu cinsinden

yazilabilir ve
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Kiilge Kuantum Kuyu

p*P(E)
p*P(E)

Kuantum Tel Kuantum Nokta

p*P(E)
p°P (E)

E; E, Es E, E, E;

Sekil 2.6. 3D, 2D, 1D ve 0D sistemlerin durum yogunlugunun sematik gosterimi

PP (E) = Z S(E = En, nyn.) (2.31)

ninznz

ile verilir (Barve ve ark., 2009). Sekil 2.6, 3D, 2D, 1D ve 0D sistemlerinin durum

yogunlugunun enerjiyle degisimini géstermektedir.

2.5. Donor Safsizhig

Yariiletken bir malzemeye, safsizlik atomu yerlestirilecek olursa bir¢ok fiziksel
ozelligi 6nemli lciide degisim gosterir. Ozellikle malzemenin igerisine safsizliklarin
katilmasi, elektriksel 6zellikleri farkli olan ve bu 6zelliklerinin, katkilanan maddenin
cinsi ve miktar1 ile énemli Olclide kontrol edilebildigi yapilarin elde edilebilmesini
miimkiin hale getirir. Sekil 2.7°de kiilge bir yariiletken malzeme igindeki yiiksiiz (D?)
ve negatif yiiklii (D7) bir donor safsizlig1 goriilmektedir.

Periyodik tablonun 1V. grup elementi Silisyuma (Si), V. gruptan Fosfor (P),

Azot (N) gibi atomlar katkilanirsa, olusan safsizlik donor safsizligidir. Silisyum
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D° D
OOOOOOOOO OO0OO0OO0OO0OO0OOOO
ONCISV AORY, OOO

OOOOOOOOO OOOOQOOOO
(a) (b)

Sekil 2.7. Kiilge bir yariiletken icerisindeki (@) yiiksiiz (D°) ve (b) negatif yiiklii (D™) hidrojenik
safsizliklarin sematik gdsterimi

atomuna, periyodik tablonun I11. grubundan Aliminyum (Al), Galyum (Ga) gibi atomlar
katkilanacak olursa, olusan safsizlik ise akseptor safsizligidir (Harrison, 2005). Yiiksiiz
(D®) donorun, hidrojen (H) atomunu olusturan elektron- proton ¢iftine benzedigi Sekil
2.7a’da goriilmektedir.

Bir yariiletken malzemede negatif yiikli donor merkezi (D7), ikinci bir
elektronun baglandig, yiiksiiz bir D° merkezi tarafindan olusturulmaktadir. Yani, D~
merkezi, tek bir pozitif iyon ve bu iyona bagli iki elektrondan olusmaktadir (Sekil 2.7b).
D™ merkezi, tam olarak ¢dziilemeyen, en basit ¢cok elektronlu sistemlerden birisidir.
Dolayisiyla bu sistem, malzemede elektron-elektron etkilesmesini incelemek i¢in ilging
bir firsat sunmaktadir. Yariletken bir malzemede yiiksiiz bir D° donor safsizligmmn, H
atomuna benzedigi gibi, negatif yiiklii bir D™ donor safsizlig1 da, atom fizigindeki H~
iyonuna benzemektedir (Xie, 2013b).
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3. KUANTUM NANOYAPILARDA BANDICI OPTIiK SURECLER
3.1. Giris

Bu boliimde 1s1kla malzeme etkilestigi zaman meydana gelen optik siireglerden
biri olan sogurma siireci tizerinde durulacaktir. Bu baglamda ilk olarak elektromanyatik
alanda yukli pargaciklardan bahsedilecektir. Sonra elektronun ilk durumdan son
duruma ge¢is hizi ve buradan hareketle Ferminin altin kuralindan bahsedilecektir.
Elektrik dipol yaklasiminda, iki seviye arasindaki gegis olasiligi bulunulacak ve
kuantum seviyeleri arasinda bir elektrik dipol gegisleri olabilmesi i¢in se¢im
kurallarindan bahsedilecektir. Sogurma spektrum ¢izgilerinin bigimleri agiklanacaktir.
Sogurmanin biiyiikligii hakkinda bilgi veren, osilator siddetinden bahsedilecek ve lineer

ve lineer olmayan {iglincii derece sogurma katsayisi ifadeleri anlatilacaktir.
3.2. Radyasyonla Kuantum Sistemlerin Etkilesmesi

Isinimla atomun etkilesmesini géz Oniine alirken analiz edilecek ii¢ siire¢ vardir:
Birincisi, klasik olarak titresen bir yiikiin kendiliginden 1s1ma yapmasi gibi bir atomda
elektromanyetik alan kuantumu olan foton yaymlayarak uyarilmis durumdan daha
kiiglik enerji durumuna kendiliginden gegis yapabilmesidir. Bu siirece kendiliginden
yayma denir. Ikincisi, atomun diisiik diizeyden daha iist diizeye gecis yaparak 1sinim
demetinden foton sogurabilmesidir. Bu olaya sogurma denir ve sogurma hiz1 uygulanan
alanin siddeti ile orantilidir. Sonuncusu, atomlarin uygulanan 1sinim alanmin etkisi
altinda fotonlar yayabilmesidir. Buna uyartilma yayilmasi denir ve kendiliginden
yayilmadan ayrilir. Ciinkii gec¢is orani uygulanan alanin siddetiyle orantili olan

sogurmaninkine benzemektedir (Haken ve Wolf, 2004).
3.2.1. Elektromanyetik alanda yiiklii parcaciklar

Bir elektromanyetik alan igerisinde bulunan q yiiklii ve kiitlesi m olan spinsiz bir

pargacigin Hamiltoniyeni

1
— _ 2
H= > (p—qA)* +qo (3.1)
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ile verilir. Burada p parcacigin genellestirilmis momentumudur. Spine bagl kiigiik
terimler ihmal edilerek elektromanyetik alanda m kiitleli bir elektronun Hamiltoniyeni
g=-e alinarak Denk.(3.1) ile verilir (Koksal ve Glimiis, 1999) .

Elektromanyetik alandaki hidrojen tipi bir atomu tanimlamak i¢in Ze yikli M
kiitleli ¢ekirdegin varligint hesaba katmamiz gerekir. M kiitlesi, elektronun m kiitlesi
yaninda ¢ok biiyiik oldugu i¢in 1s1mim alani ile ¢ekirdek alani arasindaki etkilesme
ithmal edilir. Bununla birlikte Hamiltoniyene elektron ile c¢ekirdek arasindaki
elektrostatik Coulomb potansiyeli dahil edilirse elektromanyetik alanda hidrojen tipi bir

atom i¢in zamana bagli Schorddinger denklemi

2

(4meg)r

., 0 1.
lh&‘P(r, t) = % (—iAV + eA) — Y(r,t) (3.2)

dir. Burada p = —ihV ve A vektor potansiyelidir. V.A = 0 ayar kosulundan &tiirti

V.(A¥) = A.(VY) + (V. A)¥
= A.(VY) (3.3)

dir. Bu ifadeyi kullanarak Denk.(3.2)

A I S L Ly Ay e] [T 3.4
Mo TV Y T T om (4meg)r m 2m " (34

olarak yazilabilir. A ya gore lineer olan terimle karsilastirildiginda A?1i terim kiigiik
oldugu i¢in ihmal edilir ve lineer terime kiiciik bir pertiirbasyon terimi olarak bakilir
(Bransden ve Joachain, 2000).

3.2.2. Gegis hizlan

A? i terimi ihmal ederek zamana bagli Schrodinger denklemi

oW
ih—— = [Ho + H'()]¥ (3.5)
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olarak yazilabilir. Buradaki

yo— h? b2 Ze?
7 2m (4mey)r

(3.6)

dis alan yokken bir elektronlu alani tanimlayan zamana bagli olmayan hidrojen tipi

Hamiltoniyendir. H'(t) ise
ihe

H'(t) = ——A.V (3.7)
m

zamana bagli Hamiltoniyendir. Zamana bagl pertiirbasyon kuramini kullanarak bu

problemi inceleyebiliriz. Pertiirbe olmamis ¥, durumunda

Hoyy = Exy (3.8)

Schrodinger denkleminin ¢6ziimii  hidrojen tipi dalga fonksiyonlaridir. Wy
ozfonksiyonlart tam takim oldugu i¢in, zamana bagli Schrodinger denklemi Denk.(3.5)’

in normalize oldugu varsayilan en genel ¢oziimii

W= (O r)e B (3.9)

k

bigimindedir. Burada bilinmeyen c, (t) katsayilari zamana baglhidirve A = 1 igin

Ep(©) = (™) Hy (Der(De™ (3.10)
K

olarak verilir (Griffiths, 1995). Burada Hy, (t)

Hp (8) = (p|H' (D) |9hx) = fllJZ(T)H'l/J}'é(r) dr (3.11)

dir. wy, Bohr agisal frekansi ise
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Ep — Ex

Wpir = (312)

ile tanimlanir.
Baslangicta sistemin E, enerjili iyi tanimhi bir ¥, kararli durumunda oldugunu

varsayilirsa baslangi¢ kosullari
Ck(t < 0) = 6ka (313)

ile verilir ve H' pertiirbasyonuyla birinci mertebeden

t o e [t o
e (t) = (i) f Hp,(t)eWat' qt’ = - f (W |A. V|, ) eiWat' dt’ (3.14)
0 0

elde edilir. Burada

Eb_Ea
h

Wy |4, VI) = f Wi (DA Vo (1) dr

Wha =

dir. Bundan sonra A(r.t) vektor potansiyelini kullanarak

t
Cl(yl) — _%f dWAO(W)[ei8W<lpb|eik'ra V|¢a>] J;) dt’ei(Wba_W)t’

t
+e~Bw(yy,|e T EV|p,)] ] dt’elwpatw)t! (3.15)
0

bagintist elde edilir. Denk. (3.15)te ¢’ lizerindeki ilk integral w,, = w yani E,, = E, +
hw olmadikga ihmal edilebilir. Boylece atomun son durumunun ilk durumundakinden
daha biiyiik enerjiye sahip oldugunu ve 1simmdan Aw enerjili bir fotonun

soguruldugunu gorebiliriz (Bransden ve Joachain, 2000).



23

3.2.3. Fermi’nin Altin Kurah

Birinci mertebe pertiirbasyona gore a — b gegisi i¢in gegis olasiligi Denk. (3.14)

g6z Oniine alinarak
OPNE
Pya(t) = |cS° (1) (3.16)

ile verilir. Eger, H’ ty =0 aninda ac¢ildig1 ve t aninda kapandig1 durum disinda zamandan

bagimsizsa

Hj, .
cD(e) = _hv"}’:a (ewsat — 1) (3.17)

ifadesi elde edilir ve a durumundan b durumuna birinci mertebeden gegis olasiligi
W2 2y 2
Poa(®) = [es”(®)| = 25 |Hpa2F (& Who) (3.18)

ile verilir. Burada

1 — coswt
Fi,w)=— /77— (3.19)
dir. x=wt/2 alarak
+00 +o0 )
sin-x
j F(t,w)dw =t J 2 dx = mt (3.20)

elde edilir. Belirli bir b durumuna gegisleri goz oniine almak yerine Ep, degeri civarinda
merkezlenen ve verilen (Ep-7, Ep+7 ) araligi iginde yer alan Ey enerjili b’ durumlar
grubunu iceren gegislerle ilgilenirsek, E,s diizeylerinin durum yogunlugunu yani birim
enerji bagina b’ durumlarinin sayisini, p,(E,r) ile gosterirsek o zaman baglangictaki

bir a durumundan b’son durumlar grubuna birinci mertebeden P, gecis olasilig
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Ep+n
2
Poa(®) = oz HhaPpo(Bn) | FCEwiyro)dEy (3:21)

Ep—nm

ile verilir. t nin n ya n >» 2mh/t sartin1 saglatacak kadar biiyiik oldugu varsayilirsa ve
Denk. (3.20) kullanilirsa, Denk. (3.21), E=E,=E;, olmak iizere, gegis olasiligi

2m )
Pba(t) = 7 |Hba| pb(E)t (3'22)

bagintisina indirgenir. Birim zamandaki geg¢is hiz1

_dPy,
ba — dt

(3.23)

ile verilir. Buna gore Denk. (3.22)’ den birinci mertebe pertiirbasyon kuramiyla gegis
hiz1 Wy,

2T 12
Wha = 7|Hba| pp(E) (3.24)

elde edilir. Ilk énce Dirac tarafindan elde edilen bu bagintt Fermi’'nin Altin Kural

olarakta bilinir (Koksal ve Giimiis, 1999).
3.2.4. Sogurma

Denk. (3.15)’in ilk terimi sogurmayi tanimlamaktadir. Buna gore sistemin t

aninda b durumunda bulunma olasilig

|c;§1)(t)|2 =2 f dw leA(r)rEW)l |Mpq (WI?F(t,w — Wpq) (3.25)

ile verilir. Burada M, , matris elemanlari



25

Mo = (ol & Ve) = [ 95 re™re Vi) dr (3.26)

olarak tanimlanir ve w=kc olarak almir. W =w —w,, olarak yazilirsa Denk.
(3.25)’teki F(t,w) fonksiyonunun Denk. (3.19)’ daki F(t,w) fonksiyonu ile ayni

oldugu goriiliir ve

1 —coswt

W=——Dm (3.27)
ile verilir. Ozellikle biiyiik t ler i¢in F(t, W) fonksiyonu w = 0 da yani w = w,, da
keskin bir maksimuma sahiptir. Oyleyse A%(w) ve |M,(w)|? gibi yavas degisen
biiytikliikler Denk. (3.25) te integral digina alinir ve w iizerinden integral sinirlar1 +oo a

genigletilirse Denk. (3.25)

edo(Wpa)|”
m

2 oo
eS| =2 MaaGro)l* | (e w)dw (3.28)

olur. Denk. (3.20), Denk. (3.28)’de kullanilirsa, Denk.( 3.28)
2 eAo(Wpy) 2
|5 )| = 2n [—"m = ] |Mpa(Who) |t (3.29)

haline gelir. Sogurma i¢in Wp,, geg¢is hiz1

2t (330)

Wy = % |c,§1)(t)|2 =2n

olarak tanimlanir. Isinim yogunlugu I(w) = 2gow?cA%(w) almir ve Denk. (3.30)’da

yerine yazilirsa son ifade

a2 [ e? \1(wyy)
Whe = M 2 3.31
ba = 2. (47150) Wga |Mpa (Wpa)l ( )
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haline gelir. Atom basina enerji sogurma hizi olan bir sogurma tesir kesiti dyy,

tanimlanirsa
4 ah? "
Ogp = e |Mpq(Wpa)l (3.32)

elde edilir. Burada a = (e?/4msy)/hc = 1/137 ince yap: sabitidir. Frekanslar1 wy,
olan gelen fotonlarin akisi I(wp,) nin Awp, ya bolinmesiyle elde edildiginden oy,

b

tesir kesiti, birim atom basina birim zamandaki gegis olasiligt W,,’ nin gelen foton

akisina orani olarak ta tanimlanabilir (Bransden ve Joachain, 2000 ).
3.2.5. Dipol yaklasikhig

Kuantum nokta yapisinin lizerine gelen, elektromanyetik dalganin dalga boyu,
kuantum noktasinin boyutundan biiyiik olursa, dipol yaklasikligi yapilir. Bu nedenle,

Denk. (3.26) ile tanimlanan M,, matris elemanlar1 i¢in bircok uygulamada e‘*",

. 1
e =1+ (ik.1) + 5 (ik.1)? + - (3.33)

bigiminde seri agilarak basitlestirilebilir. Ornegin optiksel gegisler incelenecek olursa,
atomik dalga fonksiyonlari, atomun Bohr yarigapt yani 1A (10%cm) mertebesindeki
uzakliklara uzanirken optik gecislere eslik eden dalga boylari, birka¢ bin Angstrom
mertebesindedir. Bu nedenle (kr) niceligi, r<1A oldugundan dolay: kii¢iiktiir ve Denk.
(3.26)’daki e™" vyerine bir alinabilir. Buna elektrik dipol yaklasikiigi denir. Bu
yaklasiklikla Denk. (3.26)

Mya = £ Wyl VIe) = & Wy Iple) = &= by 1) (3:38)

olur. Ciinkii p = m# = —ihAV dir. Simdi r degiskenine Heisenberg hareket denklemi

uygulanirsa

i = (ih)~[r, Ho] (3.35)
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elde edilir. Bu nedenle

(Wplilpg) = ((R) "YWy rHy — Horlpg)
Wplilpy) = ((R)"H(E, — Ep)(Wpr|ips) (3.36)

yazilir ve bagka bir gosterimle

Ppa = iMWpaTha (3.37)
ile ifade edilir. Burada

Pva = (WpPlYa) = m({Yy|7[hg) (3.38)

Tya = YplT|Ya) (3.39)
dir. Bu ifadelerden yararlanarak Denk. (3.34) diizenlenirse

mw
hba EThy (3.40)

My, = —

elde edilir.
Iki elektronlu bir kuantum sisteminde, her bir elektronun foton sogurarak {ist

enerji seviyesine gegme olasiliklar esit oldugu i¢in gegis dipol matris elemani

Mya = e(@plry + 12l¢q) (3.41)

seklinde olur (Xie, 2011b). Burada enerji seviyeleri ve dalga fonksiyonlar1 dejenere
olursa Denk.(3.41)

Mya = 2((p |R[Yg) (3.42)

seklinde de yazilabilir (Lu ve ark., 2011).
Elektrik dipol yaklasikligindaki sogurma icin gecis hizi, Denk. (3.31)’e k. Aq(w) =0

ifadesi yerlestirilerek elde edilir ve
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42 [ e? S
Wbazﬁ pr I(Wp) [ET gl (3.43)

olarak bulunur. Bu asamada

D = —er (3.44)
elektrik dipol momentini ve onun

Dy, = —eryq (3.45)
matris elemanini yazarak Denk. (3.43)

4?1 1 R 5
Wha = 7z (Fgo) I(Wpa)|E Dyq| (3.46)

halini alir. & Dy, niceligi b ile a arasinda € dogrultusundaki elektrik dipol momenti
bilesenidir (Kdksal ve Glimiis, 1999).

3.2.6. Secim kurallar:

Bir onceki kesimde, elektrik dipol yaklasiminda a ve b diizeyi arasindaki gegis
olasilig1 belirlendi. Belli bir ¢ kutuplanma vektériine sahip 1s1n1imin sogurma igin temel
ifadesi, Denk. (3.43) ile verilir. Bu durumda gecis hizi i¢in &nemli olan |&.71,,]?
niceligidir. Eger 1,, sifir olmuyorsa, gecisin izinli oldugu soylenir. r, sifir oluyorsa,
gecis yasaklanmistir. Gegis yasak oldugu zaman manyetik dipol, elektrik kuadrapol ve
diger gecislere karsilik gelen Denk.(3.33)’teki seride daha yiiksek terimler sifir
olmayabilir fakat gecis orani izinli ge¢islerden ¢ok daha kiiciik olacaktir.

O halde atomun dalga fonksiyonlarini kullanarak ve dalga fonksiyonlarin
paritelerini géz Oniine alarak hangi seviyeler arasinda elektrik dipol gecislerinin
olabilecegi belirlenebilir. Bir kuantum sisteminde elektrik dipol gegisler, ancak farkli
pariteli seviyeler arasinda olmaktadir. Yani dalga fonksiyonlar1 farkli pariteli

fonksiyonlar olmak durumundadir.
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GOz Oniine alman kuantum sisteminin seviyeleri arasinda bir elektrik dipol

gecisleri olabilmesi i¢in bir takim se¢im kurallar1 vardir. Bunlar

Al = +1;
Am = 0,F1 (3.47)

ile verilir. Denk. (3.47) ile verilen kurallara elektrik dipol se¢im kurallari denir
(Bransden ve Joachain, 2000; Okur, 2008).

3.2.7. Cizgi bigimleri ve genislikleri

Gegis hizlarin1 hesap etmek icin kesim 3.2.2’de kullanilan yaklasiklikta (E;, >
E, olmak iizere) E, ve Ej, enerjili iki atomik diizey arasinda yayinlanan veya sogrulan
isinimin agisal frekansinin tam olarak wy, = (E, — E;) /R oldugu bulundu ve buna
gore spektrum c¢izgisi son Ol¢iide keskindi. Ancak bu, asagida agiklayacagimiz nedenle
tam olarak dogru olamaz. Taban durumdan baska biitiin atomik diizeyler sonlu bir t yar1
omrii ile bozunur. Belirsizlik ilkesine gore boyle bir diizeyin enerjisi tam duyarlilikla
bulunamaz. 2/t mertebesinde bir belirsizlik olmalidir. Bu yiizden fotonlarin (E}, — E,)
civarinda bir aralikta (h/7, + h/7;,) genisliginde enerjilerle yaymlanacagi sonlu bir
olasilik vardir ve burada 7, Ve 7, sirasiyla a ve b durumlarinin yar1 6miirleridir.

Taban durum a durumundan uyarilmigs durum b durumuna karsilik gelen

sogurmanin spektrum ¢izgilerinin siddet dagilimi

I'?/(4n%)
(W —wgp)? +T?/(4h?)

fw) = (3.48)

fonksiyonu ile verilen Lorentizian bigimindedir (Bransden ve Joachain, 2000). Burada
Wqp = (E, — Ep)/h dir. Denk. (3.48)’deki

(3.49)

S

niceligine ¢izgi genisligi ya da yari yiikseklikteki tam geniglik te denir.
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f(w)
1.0
0.5
<T/h—>
Wab - Z_Fh Wab Wab+2_r;l W

Sekil 3.1. Lorentizien giddet dagilim1

f(w) fonksiyonunun bi¢imi Sekil (3.1)’de gosterilmektedir. Sogrulan 1sinimin siddeti
w =Wy, = (E; — Ep)/h oldugu zaman bir maksimuma ulasir ve w = wy;, + I'/(2h)

oldugu zaman maksimum degerin yarisina diiser (Bransden ve Joachain, 2000).
3.3. Osilator Siddeti

Kesim 3.2.5.” te gosterildigi gibi a ve b durumlar arasindaki gegislerin siddeti
dipol yaklasikliginda, |rp,|? orantilidir. Buna gore verilen bir a ilk durumundan gesitli
son b durumuna gegisler serisinin bagil siddetleri, |r,,|? biiyiikliikleri ile bulunur.
Siddet incelemelerinde osilatér siddeti denilen bagil bir f;,, niceliginin ortaya konmasi
alisilagelmistir. Osilator siddeti sogurmanin biiyiikliigii hakkinda bilgi veren yani iki
enerji seviyesi arasindaki gecisin biiylikliiglinii temsil eden boyutsuz bir niceliktir. Bu

nicelik wy,, = (E, — Ep)/h olmak iizere

szb
foa == ITsal’ (3.50)

ile tanimlanir. 1,, = (Y, |r|Y,) alinarak Denk.(3.50)
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2mw Wpa

foa = [y [T ? (3.51)

ile gosterilir. Denk. (3.51), E, > E, olan sogurma i¢in f,, > 0 oldugunu belirtir.

Osilator siddetleri Thomas-Reiche-Kuhn’un

z fra =1 (3.52)

b,b+a

ile gosterilen toplama kuralina uyar (Koksal ve Giimiis, 1999).
Elektromanyetik radyasyonun kutuplanmasi z-yoniinde segilirse Denk. (3.51)’

deki |7p41% = [(Yp 7] )|? matris elemam

1Zpal? = P lz[ha)|? (3.53)

haline gelir. Burada v, ve Y, sirasiyla ilk ve son durum dalga fonksiyonlaridir. Denk.
(3.53)’deki gegis matris elemani (Sahin ve Koksal, 2012 )

2
|Zpe|? = U Ry (r)rRy (1) Yyr 11 (6, ) cos 8Y, 1, (8, p)r2drsin 6d Od ¢ (3.54)

olarak yazilabilir. n' = 1,n=1,'=1,1=0 ve m' =m =0 durumunda Y,,(6, )

Y1 0(0, @) kiiresel harmonikleri sirasiyla

1
Y0,0(6,9) = G2
3\1/2
Y00, ) = (E) cosO (3.55)

ifadeleri ile verilir. Bu ifadeler Denk.(3.54)’ de yerine yazilirsa

21

(7 /3 1
1Zpal? = le'l(r)r3R1'0(r)erf (E) cos? (4 )1/2 ————=sin0d 6d¢p (3.56)
00

0

o)
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haline gelir. Denk.(3.56)’da 6 =0 - m ve ¢ =0 — 2w integralleri hesaplanir ve

denklem diizenlenirse 1s ve 1p seviyeleri arasindaki gegisler i¢in dipol matris elemani

oo 2

f Ry (T)T3R1,0 (r)dr

0

1
|2pal® = 3 (3.57)

3

olarak yazilir. Burada Ry;(r) ve R;(r), swrastyla ilk ve son durumlara ait radyal
dalga fonksiyonlaridir. 1/3 ¢arpami ise kiiresel harmoniklerin integrasyonunun
karesinden gelmektedir. Denk . (3.57)’den yararlanarak, Denk.(3.51)’deki osilator
siddet ifadesi

o0 2

f Ris (7”)7”3R1,o (r)dr
0

2m

foa =377 (Ea = Ep) (3.58)

ile verilir.

3.4. Lineer ve Lineer Olmayan Sogurma Katsayilari

Diisiik boyutlu kuantum nokta sistemlerde foton sogurma islemi, bir ilk
durumdan bir son duruma foton yardimi ile meydana gelen optik gegis olarak
tanimlanabilir. Eger malzemeye gelen foton yeterli bir enerjiye sahipse gecis, bir ilk ve
son seviye arasinda meydana gelir. Dolayisiyla seviyeler arasindaki sogurma,
sinirlandirma potansiyeli ve foton enerjisine sik1 bir sekilde baghdir. Alt seviyeler arasi
gecisler icin optik sogurma katsayisinin hesaplamalari, zamana bagli pertlirbasyon
teorisinden elde edilen Fermi’nin altin kuralina dayanmaktadir. Altbantlar arasi lineer

optik sogurma katsayisi

NAT,, | Zpq|?
€)) — ﬂ abl4ba 3.59
@ w) WJ; (B, — B, — )2 (Rlop)? (3:59

ile ve ligiincii derece lineer olmayan sogurma katsayisi
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U I 4‘Nhl—‘ablzbal4
( ) o (3.60)

3) N =— =
ar W) ==w |\ Geomne) [y = Ba — hw)2(hTg) 7T

ile verilir. Burada c 1s181n bosluktaki hizi, w gelen 1518in agisal frekansi, ¢ malzemenin
manyetik gegirgenligi, I gelen 151k siddeti, &, kuantum noktasinin dielektrik sabiti, &,
boslugun dielektrik gegirgenligi, n, malzemenin kirilma indisi, N ise kuantum
noktasindaki elektron yogunlugu olup N=n/Vky dir (Sahin, 2009). Burada n yapi
icerisindeki elektron sayist ve Vky ise sinirlandirma bdlgesinin hacmidir. Toplam optik

sogurma katsayisi ise Denk.(3.59) ile Denk.(3.60)’in toplamindan

aw,D) =a®w) +a®w,I)

aw,D) = w I NhTap|2pql? _( | ) ANATp|Zpa* 3.61)
' &r (Eb - Ea - hw)z(hrab)z ZSOan [(Eb - Ea - hW)Z(h[‘ab)Z]Z .

olarak elde edilir. Burada | gelen 1s1g1n siddetidir ve

Uc

& 2n,
I=2 ﬁus(w)lz = —L|Ew)I? (3.62)

olarak yazilir (Sahin, 2009).
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4. FIZIKSEL YAKLASIMLAR ve HESAPLAMA TEKNIKLERI
4.1. Giris

Kuantum mekaniksel bir sistemin fiziksel 6zelliklerini anlamak i¢in Schrodinger
denkleminin ¢oziilmesi ve sisteme ait enerji seviyeleri ile bu seviyelere karsilik gelen
dalga fonksiyonlarinin belirlenmesi gerekmektedir. Bununla birlikte, hidrojen atomu,
kiiresel kare kuyu, parabolik potansiyel gibi az sayida problem i¢in Schrodinger
denklemi analitik olarak c¢oziilebilmektedir. Kuantum mekaniginde karsilasilan
problemlerin ¢ogunda, sistemin Schrodinger denklemini analitik olarak ¢ézmek ve
enerji diizeyleri ile dalga fonksiyonlarini belirlemek ¢ok zor veya olanaksizdir. Bu
nedenle Schrodinger denkleminin tam ¢Ozlimiiniin yapilamadigi durumlarda, bazi
fiziksel yaklasim yontemleri ve yaklagik hesaplama teknikleri kullanmak kacinilmaz
hale gelmektedir.

Bu boliimde ilk 6nce bu yontemlerden biri olan, matris kdsegenlestirme teknigi
anlatilacaktir. Etkin kiitle farklart g6z Oniline alimmadan, radyal Schrodinger
denklemine, matris kosegenlestirme tekniginin uygulanmasi yapilacaktir. Sonra etkin
kiitle farklar1 gozoniine alinarak, etkin kiitle uyusmazlhigi ve dielektrik katsayi
uyusmazligi agiklanacaktir. Daha sonra ¢ok elektronlu sistemlerde, Schrodinger
denklemini, tek elektron Schrodinger denklemine indirgeyen Hartree yaklagimi

anlatilacaktir. Son olarak bu tez ¢alismast ile ilgili elektronik yap1 hesabi verilecektir.
4.2. Matris Kosegenlestirme Teknigi

Matris kosegenlestirme teknigi, Schrodinger denkleminin analitik olarak
coziilemedigi durumlarda denklemi sayisal olarak ¢6zmek i¢in kuantum mekaniginde
yaygin bir sekilde kullanilan metotlardan biridir. Bu yontemde Schrodinger denklemi
matris bi¢iminde yazilarak o6zdeger ve Ozfonksiyonlar1 belirlenir. Bunun ig¢in

Hamiltoniyen matrisi olusturulur. Hamiltoniyen operatoriiniin matris elemani

(Ym|H|p) = Hppy = fl/)‘;;l Hy,dV (4.1)
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ile tanimlanir. m,n=1,2,3,.....N degerlerini alir. Hamiltoniyen operatoriiniin her matris
elemani, 6zfonksiyon uzaymi geren iki baz vektorii arasindaki o operatoriin beklenen
degerini vermektedir. 1, ve ¥, fonksiyonlari ortanormal yani hem normalize hem de

birbirine dik olmalidir. Denk. (4.1) matris bi¢iminde yazilirsa;

/ Hyy, Hy; Hiz .. Hip \

Hyy Hy; Hyz .. Hyy

Hpn =| Hs1 Hisz Hsz .. Hap ) (4.2)
Hml HmZ Hm3 b Hmn

elde edilir (Aygiin ve Zengin, 1998). Artik Schrodinger denklemi alternatif bir yontem

olan matris mekanigi ile ¢oziilebilir.

4.2.1. Radyal Schrodinger denklemi

Radyal Schrodinger denklemi

d ( 2dR) 2mr?

(= =~V —EIR=10+ DR (4.3)

seklindedir.
u(r)

Ur)=r.R(r)=R(r) = " (4.4)
bagintistyla yeni bir U(r) fonksiyonu tanimlarsak

,dR dU
r dr  dr 4

d ( X dR) _awu e
ar\" dr) = T arz (4-5)

olur. Béylece U(r) nin sagladigi denklem
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U= U (4.6)

d2U  (2mV I+ 1)
dr? h2 2

seklini alir. Denk. (4.6)’min her iki tarafim —h%/2m ile carpilir ve gerekli

diizenlemeler yapilirsa

S =F 4.7
2m dr? 2m  r? v u (4.7)

—h?d?U R 1L+ 1)

)
denklemi elde edilir (Ozbek ve Feyiz, 2010). Hamiltoniyen matrisi olustururken
yararlandigimiz yontemlerden biride sonlu fark denklemleridir. Bu yontemde Sekil
4.1.°de gosterildigi gibi uzay1 h, araliklarla N, pargaya boliiniir ve 6zdeger denklemi bu
noktalar {izerinden sonlu fark denklemleriyle ifade edilir.

Sonlu fark denklemlerinde ikinci tiirev ifadesi

d*U  Upyq —2U + Ujy

a2 n2 (i=23...,n) (4.8)

denklemi ile verilir. Bu denklemi Denk.(4.7)’ de yerine yazarsak

LJ(r)
L'l Uz

' l.J3 ' ' ' 1 ' '

A N A A R S
<> I

gt A

R : : : L Unca
) ldot lmak r
ro rothg rot2hg ro+Nghg

Sekil 4.1. Dalga fonksiyonu uzayimin hg araliklarla bolinmesi



37

—h? (U;_y — 2U; + U; R*ll+1
< kS ”1)+{Vi+— ( )}Ul-zEUi (4.9)

2m hf, 2m  r?

denklemi ifade edilir. Denklem diizenlenecek olursa

—h? thj hjl(l +1)
thé Ui—l - 2 + flz Vi + T‘Z Ui + Ui+1 == EUL (4‘10)
haline gelir.
2mh? h2l(l+ 1
sht =2 +—2V, + -2 U+D

hz ! r?
degisimi yapilirsa

2

2z (Ui_y — sbtU; + U1} = EU; (i = 2,3,4...1) (4.11)

denklemi elde edilir. Denk. (4.11) her bir i degeri i¢in yazilirsa

2

=2 - thé{Ul—sbtU2+U3}=EU2

_h2
i=3 - W{UZ—SbtU3+U4}=EU3

_h2
i=4 - thé{Ug—sbtU4+U5}=EU4

_ B2

i=N-1- W{UN_Z —sbtUy_1 + Uy} =EUy_4

—HK2
i=N - {Uy_1 — sbtUy + Uy,1} = EUy (4.12)

2mh
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denklem sistemi elde edilir. Denk. (4.12)’ nin sol tarafindaki katsayilar Hamiltoniyen

matrisini olusturan katsayilardir. Bu katsayilarin olusturdugu Hamiltoniyen matrisi ise

—sbt 1 0 0 0 0
52 [ 1 —-sht 1 0 0 0]
H=-—5|.0 .1 —sbt 1 9 0 | (4.13)
| 0 0 0 1 —sbt 1 J
0 0 0 0 1 —sbht

seklinde verilir. Tlimiiyle sayisal olan bu matrisin 6zdegerleri, enerji 6zdegerlerine,
Ozvektorleri ise dalgafonksiyonlarina karsilik gelir. Boylece, Schrodinger denklemi
tamamen sayisal olarak ¢oziilmiis olur.

4.2.2. Poisson denklemi

Kiiresel koordinatlarda Poisson denklemi

VzV_l(’)(zaV)_l_ 1 0(,66V)+ 1 9%V  p 114
“rzar\" or) " r2sing 00 \°"™ 90) T risinz6 0z T & (414)

ile verilir. Poisson denklemi, verilen bir noktada uzaysal yik yogunlugunu o nokta
bolgesindeki potansiyelin ikinci derece tiirevi ile alakalandirir. Yiik dagilimimiz kiiresel
simetriden dolay1r sadece radyal degiskenin fonksiyonudur. Bu durumda Poisson

denklemi

0%V (r) N 20V(r) _ p(n)
arz ' r or g

(4.15)

haline gelir. Burada Poisson denklemi tamamen sayisal olarak ¢oziilecektir. Bunun igin,
problem, sinir deger problemi olarak gz Oniine alinacak ve Denk. (4.15)’te verilen
ifade sonlu fark denklemleriyle yazilacaktir. Sonlu fark denklemleri ile birinci ve ikinci

tirev ifadeleri

d2V(r) V(r+hg)—2V(r) +V(r - hg) dv(r) V(r+hg)—V(r—nhy)
- 2h

dr?2 h2 dr B



39

ile verilir. Buradan indisli forma gegilecek olursa, fark denklemleri

d*v(@) V@i+1) -2V +V({-1) v V@i+1)-v@i-1)

dr?z hZ dr 2h,

haline gelir. Bu son ifadeler Denk.(4.15)’ te yerine yazilirsa

Vi+1D) -2V +V(i-1) +E<V(i +1)—-V(i- 1)) _ @)

h3 r 2hy &

(r+h)V@i+1) —2rV(@) + (r—hy)V(i+1) = —rh2 pg(—i) (i=234..,n) (4.16)
0

denklemi elde edilir. Denk. (4.16) her bir i degeri igin yazilirsa

i=2- (r+ hy)Vs — 21V, = —rhf]% —(r—hyn
0
[=3- (r+ hy)Vy — 21Vs + (r — hy)V, = —Th2 2—3
0
i=4- (r + hg)Vs = 2rVy + (r — hy)V3 = —7h; ,;_4
0
i=N- 2rVy + (r — hy)Vy_q = —Th2 Z—N —(r+ hy)Vyss (4.17)

denklem sistemi elde edilir. Burada her iki ugtaki potansiyel olan V; ve Vy,, degerleri,

sinir sartlarindan bilinmektedir. Denklemin sol tarafindaki katsayilarin olusturdugu
matrisle beraber Denk.(4.16)
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) go(r— hg)Vl
[ —2r (r+h) 0 0 1rv, 2 rhé
(r—nh) —2r (r+h 0 Vs , Ps
cee ceo cee coe soe 80 .
0 (r—h) —-2r (r+h) lJ Pn_q
0 0 (r—h) —2r IWn o(r+ hy)Vii1
N 2
rhg
ile verilir.

4.3. Etkin Kiitle Uyusmazhg

Kuantum heteroyapilar, en az iki farkli yariiletken malzemeler kullanilarak
tiretilmektedir. Dolayisiyla bu yariiletken malzemeler, farkli band yapilarina, 6rgii
sabitlerine, dielektrik katsayilarina ve farkli etkin kiitle degerlerine sahiptir. Dolayisiyla
kuantum kuyu icerisindeki enerji seviyelerinin hesabinda etkin kiitle degisiminin gz
Oniine alinmasi, bulunan degerlerin ger¢ekg¢i olmasi agisindan oldukg¢a 6nemlidir.

Sekil 4.2°de goriildiigii gibi kuyu igerisinde kiitlesi m,, , bariye icerisinde kiitlesi
my olan V, smirlandirma potansiyeline sahip bir kuantum nokta yapiyr goz Oniine

alalim. Kuyu ve bariyer bolgesi i¢in Schrodinger denklemi yazilacak olursa

74
1
Ew i &p
my, EVb my
1 R r
0 R

Sekil 4.2. Sonlu bir V,, sinirlandirma potansiyeline sahip bir kuantum yapisi
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2

hZ
T om V2, (1) + Vo () = E, (1) r >R (4.19)
b

denklemleri elde edilir. Burada ¥, (r) kuyu igerisindeki dalga fonksiyonu, ,(r) ise
bariyer bolgelerindeki dalga fonksiyonudur. Kuantum mekaniginde etkin Kkiitle
farklili@inin g6z oniine alinmadigi durumlar i¢in Y (r) dalga fonksiyonu ve tiirevinin

stirekli olmalar sartlarinin saglanmasi gerekir. Bu iki sart

Y | =9, |
r=R =R

(4.20)

_d
=¥

d
dr 1/)1 r=R

ile verilir. Etkin kiitle farkliliginin géz 6niine alindigr durumdaki sistemler i¢in bu iki

sart
Y | =y, |
r=R =R
1 d _ 1 d 421
my, dr - H_p ~ mydril_g (4.21)

denklemleri ile tanimlanir. Bu sinir sartlarina Ben Daniel ve Duke (1966) swnir sartlar
denir. Dolayisiyla kuyu-bariyer sinirinda sinir sart1 yazilirken her iki bolgedeki farkli
etkin kiitleler dogrudan isin i¢ine girmistir.

Denk. (4.7)’deki radyal Schrodinger denklemi etkin kiitle yaklasimi yardimiyla
BenDaniel-Duke sartini kullanarak yazilirsa

hrd 1 odu (0 RIGED) o
2 drm(r)dr ) 2m  r? B (4.22)
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elde edilir. Denklemde sonlu fark denklemlerinden birinci tiirev ifadesi olan denklem
du(r)/dr = [U(r + 6,) — U(r — 8,)]/26, yazilirsa

_ ;d_u ]
m(r—4,)dr,

20,

| |

denklemi elde edilir. Denk. (4.23) diizenlenirse

[ 1

m(r +68,) dr T+8

hZ
2

- l(l il 1)] U=EU (4.23)

[V( )+

h?2 1
_Ekmnzm@+5guﬁ+2&ﬂ [( o) m&—5JU&}+

R 11 +1)

1
[—m(r—Sr) 257')] lV(r) lU EU (4.24)

elde edilir. Bu denklemde 26, — &, doniistimii yapilirsa

h 1 U +6,) ! + ! Ul +
——— r+4, r
20 m(r v (r+3) m(r-3)
1 A% 11+ 1
[—6 Ulr=6)+ V() + ( ) (4.25)
m(r=3)
denklemi bulunur. Bu denklem (i)’ye bagli indisli bir bigimde yazilirsa
i UG+1) ! + ! Ui +
- i - i
#om(i+2) m(i+z) m(i-3)
1 _ h? l(l +1)
—1U(l—1) V(r )+— U(i) = EU(Q) (4.26)
m(i-3)
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-3 i-2 i1 i i+1 i+2 1+3

i-1/2 i+1/2
Sekil 4.3. Boliinmiis uzaydaki (i) indislerinin gosterimi

denklemi elde edilir (Harrison, 2005). Bu denklemdeki (i+1/2) ve (i-1/2) indis degerleri
Sekil (4.3)’te gosterilmistir. Kosegen matris haline getirecegimiz Denk.(4.26)

diizenlenirse
n UG+1)+ n t 1 +hzl(l+1) +V@ UG
-———7U( — i i
2 (i +3) Wolm(i+g) m(i-3) ™
hZ
———  _U(i-1)=EU®) (4.27)
)

denklemi bulunur.
4.4. Dielektrik Katsay1 Uyusmazhg

Kesim (4.3)’ te anlatilan etkin kiitle uyusmazligina benzer sekilde, Sekil 4.2’den
de goriilebilecegi gibi kuantum heteroyapilarin iretildigi malzemelerin dielektrik
katsayilar1 birbirinden farkli olabilir. Kuyu bolgesindeki malzemenin dielektrik
katsayis1 ¢, bariyer bolgesindeki malzemenin dielektrik katsayisi ise g, dir.

Denk.(4.15) ile verilen Poisson denklemi yeniden yazilacak olursa

d dV+2 av  p(r) 428
drg(r) dr rg(r) dr g (4.28)

haline gelir. Sonlu fark denklemlerinde birinci tiirev ifadesi denklemde yerine yazilirsa

denklem
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av dv
(T TN o
r r + _g(r) _— (4‘29)
\ 26, r dr

seklinde olur. Bu denklem diizenlenir ve 26, — 6§, doniisiimii yapilirsa

N O . T X

38( )d_V_ p(r)

. (4.30)

elde edilir. Denk.(4.30) indisli bigimde yazilir ve gerekli diizenlemeler yapilirsa

[rs (i — %) — hgs(i)] Vi—-1)—-r [s (i + %) +¢ <i — %)] V@) + [re <i + %) + hgs(i)] V(i+1)

__rhip@®
== (4.31)

denklemi elde edilir.
4.5, Hartree Yaklasimi

Bir V,, sinirlandirma potansiyelinde, elektronlarin birbiriyle etkilestigi N tane

elektrondan olusan bir sistem i¢in Schrodinger denklemi,

HY(rq,..1ry) = EY(ry,...Ty) (4.32)

ile, Hamiltoniyen ifadesi ise

H= ~57(0)+ Z‘WJ %ZZg“rl o (433)

i=1 i=1j=1
Jj#EL

ile verilir. Burada ¢ dielektrik gecirgenliktir. Sayisal bile olsa bu denklemin tam bir

¢Oziimii imkansizdir. Bu nedenle denklemi ¢6zmek i¢in bazi yaklasimlar kullanmak
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gerekir. Kuantum noktalar ve atomlar arasindaki olaganiistii benzerlik sayesinde
problemi ¢ézmek icin atom fizigi yontemleri kullanilabilir. Bu yontemlerden biride
Hartree yaklagimidir.

Hartree yaklasimi, ¢ok elektronlu sistemlerin 6z-uyumlu (self-consistent)
hesaplarinda yogun bir sekilde kullanilan en basit yontemlerden biridir. Hartree
yaklagiminda, ¢ok elektronlu bir yapidaki bir elektronun ortamdaki diger elektronlar
tarafindan olusturulan ortalama bir elektrostatik Coulomb potansiyeli i¢erisinde hareket
ettigi varsayilir. Yontem basit olmasina ragmen, oldukca iyi dogrulukta sonuglar
vermektedir. Hartree yaklasiminda ¢ok elektron Schrodinger denklemi, tek elektron
Schrodinger denklemine doniistiiriilerek daha da basitlestirilir. Bu yapilirken
Schrodinger denklemine, elektron elektron etkilesmelerinin toplami direkt olarak
eklenmez, bunun yerine bir elektron tizerine, yapi igerisindeki diger elektronlarin

ortalama etkisi denkleme eklenir.

Vy(r), elektronlar arasi etkilesmeden kaynaklanan Coulomb veya Hartree potansiyeli

asagidaki Poisson denkleminin ¢oziilmesiyle belirlenir.
V(eVVy(r)) = 4mp(r) (4.34)

Buradaki toplam yiik yogunlugu p(r)

N
p(r) = —¢ ) ()’ (4:35)
i=1

ile verilir. Boylece ¢ok elektronlu bir sistemin Schrodinger denklemi, tek elektronlu

sistemin Schrodinger denklemine indirgenmis olur ve

1 1
-39 (= =) + Vo) + Va0 () = () (4:36)

seklinde yazilir. Burada ¢; , i. elektronun enerjisidir. Sistemin toplam enerjisi ise
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N
1
E= =5 [ Wi OV (437)

i=1
ile verilir (See ve ark., 2002).
4.6. Elektronik Yap1 Hesabi

Bu tez ¢alismasinda iki elektronlu ve ¢ok tabakali kiiresel CdSe/ZnS/CdSe/ZnS
(vani ¢ekirdek/kabuk/kuyu/kabuk) bir kuantum noktasi dikkate alindi. Cok tabakali bir
kiiresel kuantum nokta yapi genel olarak aralarinda belli bir mesafe bulunan i¢ ice
gecmis iki kiiresel kabuk gibi goz Oniine alinabilir. Boyle bir yapr Sekil 4.4°te
gosterilmistir.

Sekilden de goriildigii gibi ¢ok tabakali kuantum nokta yapisi, birisi ¢ekirdek
digeri kuyu olmak fiizere iki tane CdSe nanoyapi igerir. Bu yapilar es merkezli ve i¢
icedir. R; yaricapli CdSe ¢ekirdek malzemesi, CdSe’ye gore daha genis band araligina
sahip ZnS kabuk ile kaplanir. Kabuk kalinligt Ts=R,-R; dir. Bu yap1 Tw=R3-R;
genislikli kuyu bolgesi olusturmak icin CdSe ile daha kaplanir. Son olarak tiim yapz,
kuyu tabakasinda bir sinirlandirma bolgesi olusturmak i¢in ZnS kabuk malzemesi ile
kaplanir ve tiim yapt ZnS malzeme igerisine gomiilii durumdadir. Elde edilen bu
heteroyapinin potansiyel profili Sekil 4.5’te gortildiigi gibidir.

Bu yapida, donor safsizligi cekirdek bolgesi merkezinde alindi. Burada
cekirdek/kabuk/kuyu/kabuk kuantum nokta yapida bulunan iki elektronun birbiriyle

etkilestigi goz Oniine alindi.

—— CdSe
&= 7nS

Sekil 4.4. Cok tabakali kiiresel kuantum nokta yapisinin sematik gosterimi
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VA

<«<— Ts Tw

CdSe ol AL CdSe zns | Vo

0 R1 R2 R3 r

Sekil 4.5. Cok tabakali kiiresel kuantum nokta yapisinin potansiyel profili

Etkin kiitle yaklasiminda ve BenDaniel-Duke sinir sartlarinda, ¢ok tabakali bir
kiiresel simetrik kuantum nokta icin safsizlik durumuda goz Oniine alindiginda, tek

parcacik Schrodinger denklemi

2

h?_ 1 - Ze B
l_?vr (m vr) - e¢sc - m + Vb (T) Rnl(r) - gannl(r) (4'38)

ile verilir. Burada ilk terim elektronun kinetik enerji terimi, # indirgenmis Planck sabiti,
my(r) elektronun konuma bagli etkin kiitlesi, e elektronik yiik, ¢, elektronlar
arasindaki 6z uyumlu Hartree potansiyelidir. Ugiincii terim elektronla hidrojenik donor
safsizlik arasindaki Coulomb etkilesimi, Z safsizlik yiikiidir. V3, () elektronun konuma
bagli sinirlandirict potansiyeli, k() konuma baglh dielektrik sabitidir. &,; tek parcacik
enerji 6zdegerleri, R,,;(r) elektronun radyal dalga fonksiyonunu gostermektedir. Burada
Z =1 ise kuantum noktanin merkezinde bir hidrojenik donor safsizligi vardir ve bu
yap1 negatif ylikli donor merkezi ( D7) olarak adlandirilir. Ancak Z = 0 ise safsizlik

atomu yoktur ve yapi iKi elektronlu kuantum nokta olarak adlandirilir.

Goz Oniine alinan yap1 i¢in sinirlandirict potansiyelin sematik gosterimi, Sekil

4.5’te gosterilmis olup matematiksel ifadesi ise
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0, 0<r<R
Vb, R1<T<R2

Vi =4 o R, <1 <R, (4.39)
Vb, r >R3

bi¢imindedir. Burada V},, CdSe ve ZnS malzemeleri arasindaki iletim bandinda olusan
siirlandirma potansiyelidir. Cok tabakali kiiresel simetrik bir kuantum nokta yapi igin
Denk.(4.38) ile verilen Schrodinger denklemini ¢6zerken kuantum mekaniksel
stireklilik sartinin saglanmasi i¢in BenDaniel-Duke sinir sartlar1 uygulanmistir. Sekil
(4.5)’te goz oOnline alinan potansiyel profiline gore Denk.(4.38)’deki Schrodinger

denklemi i¢in BenDaniel-Duke sinir sartlart
Ri(7) lr=k, = R2(T) |r=g,
Ry (1) |r=R2 = R3(1) |r=R2

R3(r) |r=R3 = Ry (1) |r=R3

1 dR,(r) _ 1 dRy(r)
Megse  dr | _ R, Mzns dr | _ R,

1 dR,(r) 1 dRs(r)
Mzns  dr | _ R, 'Mcdse dr | _ R,

1 dRs(r) 1 dR,(r) (4.40)
Megse  dr | _ Ry  zns dr | _ Rs .

ile ifade edilebilir. Burada mc4s, V& my,s sirasiyla elektronun, CdSe ve ZnS
malzemeleri igerisindeki etkin kiitleleridir.

Yap1 igerisinde birden fazla elektron olmasi durumunda elektronlar arasi
etkilesmeden kaynaklanan elektrostatik Coulomb potansiyelleri, Poisson denkleminin
coziilmesiyle belirlenir. Poisson denklemi ara yiizey kutuplanmalarini da igerecek

bicimde

V()b = fope (r) (4.41)
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olarak yazilabilir. Burada p,(r) elektron yogunlugu, &, boslugun dielektrik
gecirgenligidir. p,(r) elektron yogunlugu

14 np
1 elec 2 1 elec 2
pe() = 1= > 2L+ 1) ) |Relee )| + —alRel, () (442)
=0 n=1

ifadesinden belirlenir. Burada 2(20 + 1) terimi, spin ve manyetik dejenerelikleri, p ve
np sirastyla tam dolu kabuklarin agisal momentum kuantum sayist ve bas kuantum
sayisini,  kismen dolu son kabuktaki elektronlarin ve desiklerin sayisini, ngq ve Iq
sirastyla son kabugun bas kuantum sayisini ve agisal momentum kuantum sayisini
gostermektedir. Hartree yaklasiminda iki elektronun olusturdugu ortalama bir
potansiyelde bir elektronun hareket ettigi géz oniine alinir. Bu uygulamada degis-tokus

ve korelasyon etkileri dikkate alinmamustir. Sonug olarak yiik yogunlugu

1 2
Pe (T) = quRgZe’lcq (T‘)l (4'43)

ile verilir.

Sistemin elektronik ve optik oOzelliklerini belirlemek igin ¢ok tabakali iki
elektronlu kuantum nokta yapiyi kiiresel simetrik kabul edildi. Hesaplamalar Hartree
yaklagiminda Denk. (4.38), Denk. (4.41), Denk. (4.43), Poisson-Schrodinger
denklemlerinin tam sayisal 6z uyumlu (self consistent) c¢oziimlerine bagli olarak
gerceklestirildi. Poisson-Schrodinger denklemlerinin bu 6z uyumlu ¢6ziimiinde takip

ettigimiz algoritma asagidaki gibi olur:

% Baslangicta Hartree potansiyeli ¢¢.(r) = 0 alinarak Denk.(4.38) ile gosterilen
tek parcacik Schrodinger denklemi sadece sinirlandirict potansiyel Vi, (r) etkisi
altinda ¢ozilir ve tek elektron &, enerji seviyeleri ve R,;(r) dalga
fonksiyonlar1 belirlenir.

% Bu R,;(r) dalga fonksiyonlarini, Denk.(4.43)’de kullanilarak elektronik yiik
yogunlugu p,(r) belirlenir.

% Bu p.(r) elektronik yik yogunlugunu, Denk.(4.41)’te kullanarak Poisson

denklemi ¢oziiliir ve ¢, (r) Hartree potansiyelleri belirlenir.
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¢sc(r) =0

[ ﬁRnl(r) = gannl(r)

Rnl (T‘) ve &p

Rnl (T)

1 2
pe(r) = 7-4q |Rees. ()]

pe(T)

Vi(r)Vebse = %pe )
¢SC

Yeterli Hayir

yakinsama?

Ozuyumlu ¢oziim

Sekil 4.6. Schrodinger-Poisson denkleminin 6z uyumlu ¢6ziimii i¢in kullanilan algoritmanin akis semast
ile gdsterimi
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% ¢s.(r) Hartree potansiyeli V,(r) smirlandirict potansiyele eklenerek birinci
adima doniiliir ve Denk.(4.38) ile verilen Schrodinger denklemi yeniden
coziliir. Yeni enerji degerleri ve dalga fonksiyonlar1 bulunur.

% Son olarak yakinsama kontrolii yapilir. Dongili yeterince iyi bir yakinsama
saglanincaya kadar devam ettirilir. Yakinsama saglaninca dongiiden ¢ikilir.

Yukarida anlatilan dongii i¢in akis semasi, Sekil 4.6’da gosterilmistir. Tek pargacik
enerji 0zdegerlerini ve dalga fonksiyonunu belirlemek i¢in karsilasilan denklemlerin
¢Oziimiinde sayisal analiz tekniklerinden matris kosegenlestirme teknigi kullanildi.
Bunun i¢in Hamiltoniyen operatorii sonlu fark denklemlerinden yararlanilarak yazildi
ve Schrodinger denklemi, Kesim (4.3)’te anlatildig1 gibi bir matris 6zdeger denklemine
indirgendi. Bu matrisin 6zdeger ve Ozvektorleri EISPACK altprogrami kullanilarak

belirlendi. Iki elektronlu kuantum nokta igin toplam enerji

2
. e
Etor = Z gnl(l) - Wf Ry bse Rnlrzdr (4-44)

=1

ile verilir. Elektronlar arasindaki Coulomb etkilesimi iki kez sayildig1 i¢in bunlardan
biri toplam enerji hesaplamalarindan ¢ikartilir.
Iki elektronlu ¢ok tabakali yariiletken kiiresel bir kuantum nokta yapisinda

negatif yiiklii donor merkezinin (D™) baglanma enerjisi
E,(D")=E,+E(D® —E(D") (4.45)

olarak tanimlanir. Burada E, kuantum noktada safsizligin olmadigt durumda tek bir
elektronun taban durum enerjisidir. E(D°) ve E(D™) sirastyla ndtr donorun ve
negatif yiiklii donor merkezinin en diisiik enerji durumudur.

Sistemin elektronik 6zellikleri bu sekilde belirlendikten sonra, sistemin optik
ozelliklerinide incelemek i¢in Schrodinger-Poisson denklemlerinin ¢ézlimlerinden elde
edilen radyal dalga fonksiyonlar1 ve enerji 6zdegerleri kullanilarak band i¢i seviyeler
arast optik sogurma ve bu seviyeler arasindaki osilator siddetleri hesaplandi.
Incelenecek sistem igin optik gegis osilator siddetleri, Denk.(3.58), lineer optik sogurma
katsayis1 Denk.(3.59), iiglincii derece lineer olmayan optik sogurma katsayisi ise

Denk.(3.60) kullanarak hesaplanmustir.
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5. HESAPLAMA SONUCLARI

5.1. Giris

Bu boliimde, bu tez ¢alismasinda ele alinan iki elektronlu ve ¢ok tabakali kiiresel
CdSe/ZnS/CdSe/ZnS bir kuantum nokta yapi1 i¢in bir Onceki boliimde anlatilan
hesaplama teknikleri ve fiziksel yaklagim yontemleri kullanilarak yapilan hesaplama
sonuclar1 verilecek ve elde edilen sonuclar tartisilacaktir. Bu ¢alismada iki elektronlu ve
cok tabakali yariiletken kuantum noktasinin elektronik ve optik 6zellikleri incelenmistir.

Bu ozellikleri incelemek igin gerekli olan enerji 6zdegerlerini ve bu enerji
Ozdegerlerine karsilik gelen dalga fonksiyonlarini belirlemek i¢in, Poisson-Schrodinger
denklemleri, etkin kiitle ve Hartree yaklasiminda 6z-uyumlu olarak ¢oziilmiistiir.
Ayrica, iki elektronlu ve c¢ok tabakali yariiletken kiiresel kuantum noktasinin
merkezinde bulunan negatif yiikli hidrojenik donor safsizliginin varliginda, tiim
hesaplamalar tekrar edilmis ve sonuglar karsilastirilmali olarak verilmistir.

Iki elektronlu ve ¢ok tabakali kiiresel kuantum nokta yapmin, negatif yiiklii
hidrojenik donor safsizliginin olmadig1 (Z=0) durumda ve safsizligin oldugu (Z=1)
durumda, taban durum (1S) ve uyarilmis durum (1P) seviyelerine ait, tek parcacik enerji
degerleri, toplam enerji degerleri, safsizlik baglanma enerjileri ve olasilik yogunlugu
gibi elektronik o6zellikleri, farkli ¢ekirdek yarigaplari, farkli bariyer kalinliklart ve farkli
kuyu genislikleri i¢cin hesaplanmis ve bu parametrelere bagl olarak incelenmistir.
Yapinin elektronik &zelliklerinin incelenmesinin yaninda, sistemin taban durumunun bir
fotonla uyarilmas: halinde meydana gelen gecislere ait osilator siddetleri, lineer optik
sogurma katsayilar1 ve {iglincli derece lineer olmayan optik sogurma katsayilari gibi
optik ozellikleri incelenmis ve bunlarla ilgili hesaplama sonuglar1 verilmistir. Sonuglar
hem safsizligin oldugu hem de olmadigi durumlar i¢in, ¢ekirdek yarigapinin, bariyer
kalinliginin ve kuyu genisliginin bir fonksiyonu olarak verilmistir.

Hesaplamalarda m = e = i = 1 olan atomik birim sistemleri kullanilmig ve
sonuclar bu birim sisteminde verilmistir. Burada g6z Oniine alinan yapi1 CdSe/Zns/
CdSe/Zns ¢ok tabakali bir kuantum noktasi olup malzeme parametreleri olarak bu
yaptya ait malzeme parametreleri kullanilmistir. Yani €45, = 9.3€,, mcgse = 0.13m,,
Ens = 8.1€), my,s = 0.28my, negse = 2.6° dir (Sahin ve ark., 2009; Hamizi ve
Johan, 2012). Buradaki £, boslugun dielektrik gegirgenligi, m,, serbest elektron kiitlesi

n ise malzemenin kirilma indisidir. Dolayisiyla CdSe i¢in etkin Bohr yaricap1 a, =
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4 *
ve etkin Rydber enerjisi ise R;, = —°__ <dir. Bunlarin sayisal degerleri yaklasik

T 32m2h2e2

4meh?

eZm*

olarak aj =37.84A ve Ry = 20.44 meV’dir. Yine bu yap: i¢in smrlandirict
potansiyelin yliksekligi V, = 1.05 eV olarak alinmstir.

5.2. Elektronik Ozelliklerin Cekirdek Yaricap: ( R; ) ile Degisimi

Iki elektronlu ve ¢ok tabakali yariiletken kiiresel bir kuantum noktas: icin,
safsizligin olmadigr durum (Z=0) ve safsizligin oldugu durum (Z=1) igin, tabaka
kalinliklarina bagli olarak, elektronlarin  yogunluk dagilimlart  Sekil 5.1°de
verilmektedir.

Sekil 5.1°de tist panelde (a, b, ¢) bariyer genisligi Ts= 0.2a,, alt panelde (d, e, f)
ise bariyer genisligi Ts= 0.4a9 dir. Siyah ve kirmizi c¢izgiler sirasiyla, safsizligin
olmadig1 (Z=0) ve safsizligin oldugu (Z=1) duruma karsilik gelmektedir. Kesikli

cizgiler ise tek parcacik enerji seviyelerini gostermektedir.

25
O —©
2.0
R,=0.8a, R,=1.0a,
_ T,=0.6a, |15
T,=0.63, TW—O ) &
T.=0.2a, S0 110
Q—_ —_——— Yl _ 1 __105
—— — & 00
@ M
2.0
R,=0.8a, R,=1.0a,
T,70.63, T,=0.6a, 1 1.5N_o
T=0.43, T.=0.4a, o
s 1 10 N
0.2 :::::::i::::: ——U-—————— _ (_______' 05
00 J A /_\ \ T O O

00 05 10 15 20 25 00 05 10 15 20 25 00 05 10 15 20 25 3.0.
r(ao) r@,) r(ao)

Sekil 5.1. Cesitli ¢ekirdek yarigaplar1 (R,), farkli bariyer genislikleri (Ts) ve kuyu genisligi T,, = 0.6a,
i¢in yarigapin fonksiyonu olarak elektronlarin olasilik dagilimlari. Siyah ve kirmizi gizgiler sirasiyla,
safsizligin olmadig1 (Z=0) ve safsizligin oldugu (Z=1) duruma karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise
tek pargacik enerji seviyelerini gostermektedir.
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Grafikten de gorildiigii gibi, Ry ¢ekirdek yaricapinin kiiciik degerlerinde, gerek
safsizligim olmadigi durum, gerekse safsizligin oldugu durum igin, elektronlarin kuyu
bolgesinde bulunma olasiligi, ¢ekirdek bolgesinde bulunma olasiligindan daha fazla
olmaktadir. Cekirdek yaricap1 arttik¢a, enerjinin minimum olma ilkesi geregi,
elektronlarin ¢ekirdek bolgesinde bulunma olasiligi artmaya baslamaktadir. Bununla
birlikte elektronlar, kuyu bolgesinin etkisini hala hissetmektedir. Belirli yaricap
degerlerinden sonra, hem Z=0 durumunun hem de Z=1 durumunun olasilik
yogunluklari, ¢ekirdek bolgesinde maksimum olmaktadir. Yani elektronlar, artik kuyu
bolgesinin etkisini hissetmemekte ve dolayisiyla kuyu bolgesinin, enerji seviyeleri
tizerindeki etkisi kaybolmaktadir.

Sekil 5.1°den de goriildiigii gibi safsizligin olmadigi Z=0 durumunda elektronlar,
birbirlerinden Coulomb itmesi nedeniyle uzaklasacaklar1 igin, olasilik yogunlugu
kuantum noktasinin duvarma dogru kaymaktadir. Safsizligin oldugu Z=1 durumunda ise
safsizlik, elektronlar1 birbirine yaklastirip daha dar bir alanda yogunlastiracagi icin
olasilik yogunlugu kuantum noktasinin merkezine dogru kaymaktadir.

Kuyu genisligi Ty=0.4ay icin tabaka genisliklerine bagli olarak elektronlarin
bulunma olasiliklar1 Sekil 5.2.’de gosterilmektedir. Ust ve alt paneller sirasiyla Ts=0.2ag
ve Ts=0.4ap’a karsilik gelmektedir. Siyah ve kirmizi gizgiler sirasiyla, Z=0 ve Z=1
durumuna karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise tek parcacik enerji seviyelerini
gostermektedir.

Grafige baktigimizda, Sekil 5.1 ile benzer olarak, g¢ekirdek yarigapi, kuyu
genisligine yaklasik esit (Ri1=Ty) veya kiiglik (R1<Ty) oldugunda, minumum enerji
ilkesine gore elektronlarin kuyu bolgesinde bulunma olasiligr daha fazla olmakta iken
cekirdek yaricapi, kuyu genisliginden daha biiyiik (R1>T,) oldugunda, elektronlarin
cekirdek bolgesinde bulunma olasilig1 daha fazla olmaktadir.

Sekilden de goriildigi gibi, safsizligin oldugu durumda, cekirdek yarigapi
R;=0.4ay ve bariyer genisligi Ts=0.2ap oldugunda elektronlarin az da olsa ¢ekirdek
bolgesinde bulunma olasiligindan so6z edilebilirken, Ts=0.4a, oldugunda elektronlarin
cekirdek bolgesinde bulunma olasiligr yaklasik sifir olur. Elektronlar artik tamamen
kuyu bolgesindedirler. Benzer sekilde, safsizigin olmadigi durumda R;=0.8a9 ve
Ts=0.2a icin, elektronlarin kuyu bolgesinde bulunma olasiligindan az da olsa
bahsedilebilirken, seklin alt panelinden de goriilebilecegi gibi, aynmi ¢ekirdek
yarigapinda, Ts=0.4a, oldugunda, elektronlarin kuyu bolgesinde bulunma olasilig1r yok

olur ve artik elektronlar neredeyse ¢ekirdek bolgesinde lokalize olmuslardir. Yani, ¢ok
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Sekil 5.2. Cesitli ¢ekirdek yarigaplari (R,), farkli bariyer genislikleri (Ts) ve kuyu genislikleri T,, = 0.4q,
icin yarigapin fonksiyonu olarak elektronlarin olasilik dagilimlari. Siyah ve kirmizi gizgiler sirasiyla,
safsizligin olmadig1 (Z=0) ve safsizligin oldugu (Z=1) duruma karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise
tek parcacik enerji seviyelerini gostermektedir.

kabuklu kuantum nokta yapilarin elektronik 6zelliklerinin {izerinde, kabuk kalinliginin
biiyiik bir etkisinin oldugu goriilmektedir.

Iki elektronlu ¢ok tabakali yariiletken kiiresel bir kuantum noktas: icin,
safsizligin olmadigi durum ve safsizligin oldugu durum igin, ayr1 ayri taban durum (1s)
ve uyarilmig durum (1p) tek pargacik enerji seviyelerinin R; ¢ekirdek yarigapina bagl
olarak degisimleri, Sekil 5.3’te verilmistir. Hesaplamalarda, bariyer genisligi Ts=0.2a9
olarak alinmis olup sonuglar {i¢ farkli kuyu genisligi i¢in, T,=0.4ay, T,=0.6ap ve
Tw=0.8ap, karsilastirmali olarak verilmistir.

Grafikten de goriildiigii gibi, enerji ile yarigap arasinda Ex 1/R? seklinde bir
iligski oldugu i¢in hem taban durum tek pargacik enerjileri, hem de uyarilmis durum tek
parcacik enerjileri artan R; degerleri ile birlikte azalma egilimi sergilemektedir. Yine
grafiklere baktigimizda, farkli kuyu genislikleri i¢in, T,=0.4ay, T\,=0.6a9 ve T,=0.8ay,
hem Z=0 hem de Z=1durumlarinda, taban ve uyarilmis durum tek pargacik enerjileri
belirli bir Ry degerine kadar, farkli degerlere sahipken, bu yaricap degerinden sonra

taban durum tek parcacik enerjileri kendi aralarinda, uyarilmis durum tek pargacik
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Sekil 5.3. Sabit bariyer kalinlign (Ts=0.2ay) ve farkli kuyu genislikleri i¢in, T,=0.4a,, T,=0.6a, ve
Tw=0.8ay, safsizligin olmadigi (Z=0) ve oldugu (Z=1) durumlar1 i¢in, taban durum ve uyarilmis durum tek
parcacik enerjilerinin ¢ekirdek yarigapi (Ry) ile degisimi

enerjileri de kendi aralarinda birbirlerine yaklasmakta ve ¢ekirdek yaricapinin daha da
artmasiyla birlikte, ayn1 enerji degerlerine sahip olmaktadirlar. Benzer c¢alismalar tek
elektronlu yapilar iginde gézlenmistir (Tas ve Sahin, 2012a). Z=0 durumunda, taban
durum tek pargacik enerjileri Ri=1.4a, civarinda ayni enerji degerine sahip olurken
uyarilmis durum tek pargacik enerjileri R;=1.8ay civarinda ayn1 enerji degerlerine sahip
olmaktadir. Z=1 durumunda ise taban durum tek pargacik enerjileri R;=1.0a civarinda
ayni degere sahip olurken uyarilmis durum tek pargacik enerjileri ise R1=1.5a, civarinda
ayni degerlere sahip olmaktadir.

Bu durumun fiziksel nedenini agiklayacak olursak; cekirdek yarigapinin (Rj)
kiiciik degerlerinde, gerek taban durum, gerekse uyarilmis durum icin elektronun kuyu
bolgesinde bulunma olasiligi, ¢ekirdek bolgesinde bulunma olasiligindan daha fazla
olmaktadir. Cekirdek yaricapi arttik¢a, enerjinin minimum olma ilkesi geregi, ¢ekirdek
bolgesinde bulunma olasilig1r artmaya baglamaktadir. Bununla birlikte elektron, kuyu
bdlgesinin etkisini hala hissetmektedir. Yukarida belirtilen yarigap degerlerinden sonra,
hem taban durumun hem de uyarilmis durumun olasilik yogunluklar, cekirdek
bolgesinde maksimum olmaktadir. Yani elektronlar, artik kuyu bolgesinin etkisini
hissetmemekte ve dolayisiyla kuyu bolgesinin, enerji seviyeleri lizerindeki etkisi

kaybolmaktadir.
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Sekilden de anlasilacag: gibi, safsizligin varliginda, hem taban hem de uyarilmis
durum tek parcacik enerji seviyesi, safsizligin olmadigi, durumdaki tek parcacik enerji
degerlerinden daha kiigliktiir. Bu durum, safsizlik atomunun g¢ekici Coulomb
potansiyelinden kaynaklanmaktadir. Ayn1 zamanda bu potansiyelin taban durum tek
parcacik enerji seviyesine olan etkisi daha fazla oldugundan dolayi, Z=1 durumunda
taban durum tek pargacik enerjisi ile uyarilmis durum tek parcacik enerjisi arasindaki
farkin, Z=0 durumundaki farktan, daha biiyiik oldugu goriilmektedir.

Safsizligin olmadigi durumda tek parcacik enerji seviyelerine, sadece potansiyel
duvarlarmin etkisi s6z konusu iken, safsizligin oldugu durumda, bu etkiye ilaveten bir
de c¢ekici bir Coulomb potansiyelinden kaynaklanan etki gelmektedir. Coulomb
potansiyelinin ¢ekici etkisinin taban durum {izerine olan etkisi, uyarilmis durum {izerine
olan etkisinden daha fazla oldugundan, taban durumda hissedilir bir diisiis meydana
getirmekte ve boylece bu iki seviye arasi enerji farki daha biiyiik olmaktadir.

Bariyer genisligi Ts=0.4a, ve ti¢ farkli kuyu genisligi i¢in, T,=0.4ay, T\v=0.6a9 ve
Tw=0.8a9, Z=0 ve Z=1 durumlar i¢in, taban durum (1s) ve uyarilmis durum (lp) tek
pargacik enerji seviyelerinin R; cekirdek yaricapina bagli olarak degisimleri, Sekil
5.4’te verilmistir.

Grafikten de anlasilacagi gibi, Sekil 5.3’e benzer olarak, hem taban durum tek
parcacik enerjileri hem de uyarilmis durum tek pargacik enerjileri artan Ry degerleri ile
birlikte azalma egilimi gostermektedir. Farkli kuyu genislikleri i¢in, hem safsizligin
olmadig1t hem de safsizligin oldugu durumlarinda, taban ve uyarilmis durum tek
parcacik enerjileri belirli bir R; degerine kadar, farkli degerlere sahipken, bu yaricap
degerinden sonra taban ve uyarilmig durum tek pargacik enerjileri kendi aralarinda
birbirlerine yaklagmakta ve ¢ekirdek yarigapinin daha da artmasiyla birlikte, ayni enerji
degerlerine sahip olmaktadirlar. Safsizligin olmadigi durumunda, taban durum tek
pargacik enerjileri R;=1.2ay civarinda ayni enerji degerine sahip olurken, uyarilmis
durum enerjileri R1=1.6ay civarinda ayn1 enerji degerlerine sahip olmaktadir. Safsizligin
oldugu durumunda ise taban durum tek parcacik enerjileri, R1=0.8ay civarinda ayni
degere sahip olurken, uyarilmis durum tek pargacik enerjileri ise R;=1.4ay civarinda
ayni degerlere sahip olmaktadir. Safsizligin varliginda, hem taban hem de uyarilmis
durum enerji seviyesi, safsizlifin olmadig1 andaki enerji degerlerinden daha kiictiktiir.
Bu durum, safsizligin ¢ekici Coulomb potansiyelinden kaynaklanmaktadir. Yine sekil
dikkatli bir bicimde incelenecek olursa, safsizligin olmadigi durumda taban durum ve

uyarilmis durum arasi enerji farki, safsizligin oldugu duruma goére daha kiictiktiir.
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Sekil 5.4. Sabit bariyer kalinligi (Ts=0.4ay5) ve farkli kuyu genislikleri i¢in, T,=0.4a,, T,=0.6a, ve

Tw=0.8a, Z=0 ve Z=1 durumlari i¢in, taban durum ve uyarilmis durum tek pargacik enerjilerinin ¢ekirdek
yarigap1 (R;) ile degisimi

Sekil 5.4 incelenecek olursa, safsizligin olmadigi ve safsizligin oldugu
durumlarda, belirli Ry degerlerinde taban durum tek pargacik enerjilerinde, ani disiisler
goriilmektedir. Bu ani distisler, Z=0 durumunda, kuyu genisligi T\=0.4a; iken
R1=0.6a, Tw=0.6ay icin R;=0.9ay ve T,,=0.8ay i¢in R3=1.1ay degerlerinde olmaktadir.
Benzer sekilde Z=1 durumunda ise, ani diistisler T,,=0.4ay iken R;=0.5ay, T,,=0.6ap i¢in
R1=0.6ay ve T,=0.8ay i¢in R;=0.8ay degerlerinde olmaktadir. Hem Z=0 durumunda
hemde Z=1 durumunda, kuyu genislikleri arttik¢a, ani diislisler artan R; degerlerinde
olmaktadir. Z=1 durumundaki diisiislerin, Z=0 durumundaki diisiislere gore, daha
keskin oldugu Sekil 5.4’te goriilmektedir. Sekil 5.3 ve Sekil 5.4 birlikte incelenecek
olursa, bariyer genisligi Ts=0.2a9 oldugunda, hem Z=0 hem de Z=1 durumlarinda taban
durum tek pargacik enerjilerinde herhangi bir ani diislis gozlenmezken, Ts=0.4a9
oldugunda ise, Z=0 ve Z=1 durumlarinda taban durum tek pargacik enerjilerinde ani
diisiisler goriilmektedir. Buradan tek pargacik enerjilerinin, tabaka kalinliklarinda
etkilendigi anlagilmaktadir.

Cok tabakali bir kuantum nokta heteroyapida, farkli kuyu genislikleri, T\=0.2ay,
Tw=0.4a9, Ty=0.6a9, Tw=0.8ay, ve farkli kabuk kalinliklar1, Ts=0.2a9, Ts=0.4ay, i¢in, iki
elektron ve negatif yiiklii donor merkezinin toplam enerjilerinin, ¢ekirdek yarigapi Ri’le

degisimi Sekil 5.5°te gosterilmektedir. Grafikte safsizligin olmadig1 Z=0 durumu iki
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elektron durumuna, safsizligin oldugu Z=1 durumu ise negatif yiiklii donor merkezine
karsilik gelmektedir.

Grafiktende goriildiigii gibi, hem iist paneldeki bariyer genisligi Ts=0.2ay icin
hem de alt paneldeki bariyer genisligi Ts=0.4ay icin, toplam enerjiler artan R; degerleri
ile birlikte azalma egilimi gostermektedir. Bu azalma, kuyu genisligi Ty=0.2ay icin
daha belirgindir. Yine grafiklere baktigimizda, farkli kuyu genislikleri i¢in, hem

safsizligin olmadigi hem de safsizligin oldugu durumlarda, toplam enerjiler belirli bir

R; degerine kadar, farkli degerlere sahipken, bu yarigap degerinden sonra
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Sekil 5.5. Farkli kuyu genislikleri ve kabuk kalinliklari igin, ¢ekirdek yarigapt R;’in bir fonksiyonu olarak
cok tabakali bir kuantum noktasinin toplam enerjisi
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toplam enerjiler kendi aralarinda birbirlerine yaklagsmakta ve ¢ekirdek yarigapinin daha
da artmasiyla birlikte, ayni enerji degerlerine sahip olmaktadirlar. Grafikte hem alt hem
de iist panalde, Z=0 durumunda toplam enerjiler, R3=1.23; i¢in ayni enerji degerine
sahip olurken Z=1durumunda toplam enerjiler R1=0.8a i¢in ayn1 enerji degerlerine
sahip olmaktadir ve bu yarigap degerlerinden sonra toplam enerjiler, kuyu genisligi
Tw’dan bagimsiz hale gelmektedirler.

Bu durumun fiziksel sebebi sdyle agiklanabilir: Kiiglik ¢ekirdek yarigaplarinda
elektronlar daha enerjik ve elektronlar arasi Coulomb itmesi daha biiyiik oldugu igin
toplam enerjiler, kuyu bolgesi boyutundaki degisimlerden biiyikk 6lgiide
etkilenmektedirler. Cekirdek yaricapt R; yukarida belirtilen degerlere ulastiginda,
elektronlar neredeyse tamamen ¢ekirdek bolgesinde bulunurlar ve artik elektronlar kuyu
bolgesinden etkilenmezler. Kuyu genisligi Ty, cekirdek yaricapt R; ile karsilastirilabilir
oldugunda (R1=T,) elektronun kuyu bolgesinde bulunma olasiligi daha fazladir. Buna
karsin ¢ekirdek yarigapinin kuyu genisliginden biiyiik oldugu (R;>T,) durumlarda ise
elektronun ¢ekirdek bolgesinde bulunma olasilig1 ¢ok daha fazla olmaktadir.

Sekil 5.5’te iist panel ve alt paneldeki grafikleri inceledigimizde, biitiin
durumlarda ¢ift elektronlu kuantum nokta yapinin toplam enerjisinin, negatif yiikli
donor merkezinin toplam enerjisinden daha biiyiikk oldugu goriilmektedir. Yani Z=1
durumdaki toplam enerji, Z=0 durumdaki toplam enerji degerlerinden daha kiigiiktiir.
Bu durum, elektronlar arasi itici Coulomb etkilesmesi, tek parcacik enerjisini
arttirdigindan dolayi, safsizligin ¢ekici Coulomb potansiyelinin bu enerjiyi biraz asagi
cekmesinden kaynaklanmaktadir.

Hem iist panel hem de alt paneldeki grafikleri inceledigimizde belirli ¢ekirdek
yarigap1 Ry civarinda toplam enerjilerde ani diisiislerin oldugu goriilmektedir. Ust
panelde, Z=0 durumunda, bariyer genisligi Ts=0.23, i¢in sadece kuyu genisligi
Tw=0.8a¢’da ani bir diisiis gézlemlenirken, Z=1 durumunda ise farkli kuyu genislikleri
icin herhangi bir ani diisme goriilmemektedir. Bu ani diisiisler, seklin alt panelinde de
goriilebilecegi gibi, hem Z=0 durumunda hem de Z=1 durumunda, bariyer genisligi
Ts=0.44a, icin kuyu genisligi T>0.2ap oldugunda ¢ok daha belirgindir. Bu degisiklikler,
toplam enerji seviyelerinin, c¢ekirdek ve kuyu bolgeleri arasindaki kabuk
kalinliklarindan etkilendigini gdstermektedir.

Sekil 5.6’da negatif yiiklii donor merkezi (D™)’ nin baglanma enerjisinin, iki
farkli bariyer kalinligi, Ts=0.2ay ve Ts=0.4ay, ve farkli kuyu genislikleri, T\=0.2ay,
Tw=0.4a9, Ty=0.6ap ve T,=0.8a, icin ¢ekirdek yaricapt R; ile degisimi verilmistir.
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Seklin iist ve alt panelinden de goriildiigii gibi, ¢ekirdek yaricapinin neredeyse R1<1.2a

oldugu degerlerde, baglanma enerjileri oldukga farkl karakterler sergilemektedir.

0.12
— T,=0.2a,
0.10 } _ w
T.=0.2a, T —06a,
T,=08a,
g 0.08 }
R7)
5
5 0.06 |
o T
004} —
0.02 }
0.00 - - - - - -
0.0 0.5 1.0 15 2.0 2.5 3.0 35
R, (a,)
0.12
— T,70.23,
—— T.=0.4
0.10 } T=04 ,=0.4a,
=048 T,=0.6a,
T,~0.83,
g 0.08 }
R7)
o) AN
= 0.06 | .
0.02 }
0.00 - - - - - -
0.0 0.5 1.0 15 2.0 2.5 3.0 35
R, (a,)

Sekil 5.6. Farkli kuyu genislikleri ve kabuk kalinliklari igin, ¢ekirdek yarigapi R;’in bir fonksiyonu olarak
cok tabakal1 bir kuantum noktasinin baglanma enerjisi
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Ust panele baktigimizda, ilk énce baglanma enerjilerinin, artan cekirdek yarigap:
R;: ile azaldig1 goriilmektedir. Bu azalmalarin, kii¢iik kuyu genisligi Ty, degerleri i¢in
daha kii¢iik, artan kuyu genisligi T\, degerleri i¢in daha fazla oldugu goriilmektedir.
Buna ek olarak, baglanma enerjilerindeki azalmalarin, biiyiik kuyu genislikleri Ty,
degerlerine gidildik¢e, daha biiyilk R; degerlerinde meydana geldigi, seklin st
panelinde goriilmektedir. Baglanma enerjisi, minumum degerlere ulastiktan sonra, her
bir kuyu genisligi Ty icin, belirli R; degerlerine kadar artmakta ve bu belirli R;
degerlerinden sonra artan R; degerleriyle birlikte siirekli olarak azalmaktadir. Cekirdek
yarigapt R1>1.2ay degeri icin, biitiin baglanma enerjileri ayn1 degere sahiptir. Cekirdek
yarigap1 R;’in ¢ok kiiciik degerlerinde, hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, elektronlarin
kuyu boélgesinde bulunma olasilig1 daha fazla iken, ¢ekirdek yaricapt R1>1.2ay degeri
icin, elektronlarin olasilik yogunlugunun artik kuyu bolgesinde bulunma ihtimali yok
denecek kadar azdir ve elektronlar ¢ekirdek bdlgesinde sinirlanmistir. Bu durumda,
artik kuyu genisliklerinin etkisini ihmal edebiliriz. R;>1.2ay degeri i¢in baglanma
enerjileri, tipik bir ¢ekirdek/kuyu kuantum noktasinin baglanma enerjisi davranisini
sergilemektedir.

Seklin alt panelini incelendiginde, baglanma enerjilerindeki bu degisikliklerin,
bariyer genisligi Ts=0.4a, i¢in daha karmasik oldugu goriilmektedir. Buna ek olarak tist
panel ile karsilastirildiginda, alt paneldeki baglanma enerjileri daha biiyiik degere sahip
oldugu goriilmektedir. Bu durumun fiziksel nedenleri soyle agiklanabilir: Bariyer
genisligi Ts=0.2a9 oldugunda, elektronlar ¢ekirdek ve kuyu bolgeleri arasinda kolaylikla
tinelleme yapabilmektedirler. Bu nedenle ¢ekirdek (kuyu) bolgesinde sinirlandirilan
elektronlar, kuyu (¢ekirdek) bolgesinden daha c¢ok etkilenmektedirler. Buna ek olarak,
kabuk kalinlig1 ince oldugu igin, elektronlar arasindaki itici Coulomb etkilesimleri,
biiyiik 6l¢iide degismez. Biiyiik ¢ekirdek yaricapt Ry degerleri i¢in, baglanma enerjileri
tizerine, kuyu etkisi géz ardi edildigi icin, yapiya tek bir c¢ekirdek/kabuk kuantum
noktas1 gibi bakilabilir. Sonug¢ olarak, bariyer genisligi Ts=0.2a i¢in, baglanma
enerjileri diizgiin bir degisim sergilemektedir.

Bariyer genisligi Ts=0.4ag i¢in, ¢ekirdek ve kuyu bolgeleri arasinda, tiinelleme
olasilig1 zordur. Bilindigi gibi, bariyer kalinligt ne kadar biiyiikk olursa, kuyu
bolgesindeki elektronlarin ¢ekirdek bolgesine, ayni sekilde cekirdek bolgesindeki
elektronun da kuyu bdlgesine tlinelleme olasiligi azalir. Bu nedenle, elektronlar

cekirdek ve kuyu bolgelerinin birinde daha fazla sinirlandirilmis olabilir. Ayrica,
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elektronlar arasindaki itici Coulomb etkilesimleri, kabuk kalinligindan 6nemli 6l¢iide

etkilenmekte ve baglanma enerjileri ¢ok farkli 6zellik gostermektedirler.

5.3. Elektronik Ozelliklerin Bariyer Kalinhg ( Ts ) ile Degisimi

Bu kesimde, iki elektronlu ¢ok tabakali kiiresel yariiletken kuantum noktasinin
bariyer genisligi Ts’nin degistirilmesiyle yapinin elektronik 6zelliklerinde ne gibi
degisikliklerin meydana geldigi incelenmistir. Iki elektronlu ¢ekirdek / kabuk / kuyu /
kabuk bir kuantum noktasinda, kuyu genisliklerinin ayni1 oldugu T=0.2ay ve ¢ farkli
cekirdek yaricapt R1=0.2ay, R;=0.43y ve R;1=0.6a i¢in, safsizligin olmadigi (Z=0) ve
oldugu (Z=1) durumlarda, iki farkli bariyer genisligi Ts=0.2ay ve Ts=0.4a, icin
elektronlarin olasilik yogunluklar1 Sekil 5.7°de verilmistir. Grafikte, siyah ve kirmizi
cizgiler sirastyla, Z=0 ve Z=1 durumuna karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise tek
parcacik enerji seviyelerini gostermektedir.

Grafigi inceledigimizde, ¢ekirdek yarigapi Ry ’in, kii¢lik degerleri i¢in elektronlarin kuyu
bolgesinde bulunma olasilig1 daha fazla olmakta iken, c¢ekirdek yaricapt R;’in, biiyiik
degerlerinde, elektronlarin ¢ekirdek bolgesinde bulunma olasiligi daha fazla olmaktadir.

Bu durum Sekil 5.7.a,b,c ve Sekil 5.7.d,e,f’de agikca goriilmektedir.
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Sekil 5.7. Cesitli ¢ekirdek yarigaplar1 (R,), farkli bariyer genislikleri (Ts) ve kuyu genisligi (T, = 0.2a,)
icin yaricapin fonksiyonu olarak elektronlarin olasilik dagilimlari.
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Sekil 5.7 iist ve alt panellerden bariyer genisligi Ts’nin olasilik yogunluklar
tizerine olan etkisine bakildiginda, safsizligin oldugu durumda, bariyer genisligi
Ts=0.2ay ve ¢ekirdek yarigapt R;=0.2ay oldugunda (Sekil 5.7a) elektronlarin az da olsa
cekirdek bolgesinde bulunma olasilifindan sz edilebilirken, Ts=0.4ay oldugunda (Sekil
5.7d) elektronlarin gekirdek bolgesinde bulunma olasiligi yaklasik sifir olur. Burada,
bariyer kalinliginin Ts=0.2ay kii¢iik olmas1 nedeniyle, pargacik c¢ekirdek bolgesine bir
miktar tlinelleme yapabilmektedir. Fakat artan bariyer kalinligi, artik ¢ekirdek
bolgesinin etkisini hissettirmemektedir ve elektronlar artik tamamen kuyu bolgesinde
lokalize olmaktadirlar. Safsizligin olmadigi durumda Ts=0.2a; ve R1=0.6ay i¢in (Sekil
5.7¢), elektronlarin kuyu bolgesinde bulunma olasiligindan az da olsa bahsedilebilirken,
seklin alt panelinden de goriilebilecegi gibi, ayn1 c¢ekirdek yarigapinda, Ts=0.4ag
oldugunda (Sekil 5.7f), elektronlarin kuyu bolgesinde bulunma olasiligi yok olur.
Burada bariyer kalinliginin (Ts=0.4ap) artmasiyla tiinelleme olasilig1i azalmaktadir ve
artan bariyer kalinligi arttk kuyu bolgesinin etkisini hissettirmemektedir. Bdylece
elektronlar neredeyse tamamen ¢ekirdek bolgesinde lokalize olmuslardir. Sekil 5.7b’de,
bariyer genisligi Ts=0.23 i¢in, Z=1 durumunda elektronlarin bulunma olasilik
yogunluklar1 ¢ekirdek bolgesinde fazla, kuyu bolgesinde az iken Z=0 durumunda ise
olasilik yogunluklart kuyu bolgesinde fazla, ¢ekirdek bolgesinde daha azdir. Sekil
5.7e’de, bariyer genisligi Ts=0.4ap oldugunda, Z=1 durumunda, elektronlarin olasilik
yogunluklar1 neredeyse tamamen ¢ekirdek bolgesinde yogun iken, Z=0 durumunda ise
olasilik yogunluklari, kuyu bdlgesinde daha fazla olmakta ve ¢ekirdek bolgesinde daha
az olmaktadir. Buradan, iki elektronlu ve ¢ok tabakali bir kuantum noktasmin elektronik
ozelliklerinin lizerinde, bariyer kalnligt Tg'nin biiylik bir etkisinin oldugu
goriilmektedir.

Iki elektronlu ¢ok tabakali yariiletken kiiresel bir kuantum noktasi icin,
safsizligin olmadig1 ve safsizligin oldugu durum igin, taban durum (1s) ve uyarilmis
durum (1p) tek pargacik enerji seviyelerinin, R;=0.2ay, R1=0.4a, ve R;=0.6ay gibi ii¢
farkli ¢ekirdek yaricapinda ve T,,=0.2a9 kuyu genisliginde, bariyer kalinlig1 Ts’ye bagl
olarak degisimleri, Sekil 5.8’de verilmistir.

Sekil 5.8’den de anlasilabilecegi gibi, farkli ¢ekirdek yaricaplart i¢in Z=1 ve
Z=0 durumlarinda taban ve uyarilmis durum tek pargacik enerji degerlerinde, kiigiik
bariyer kalinliklarinda degisim gozlenirken, artan bariyer kalinligi ile birlikte sabit bir
degere gitmektedir. Ciinkii bariyer kalinlig1 kiiciik iken, hem Z=0 hem de Z=1 igin,

taban ve uyarilmis durum dalga fonksiyonlar1 ¢ekirdek ve kuyu bolgeleri arasinda
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Sekil 5.8. Z=0 ve Z=1 durumu ve kuyu genisligi T,,=0.2a, i¢in, bariyer kalinlig1 Ts’nin bir fonksiyonu
olarak taban ve uyarilmis durum tek parcacik enerji seviyeleri
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tiinelleme yapabilmektedir. Yani, c¢ekirdek bolgesindeki elektronlar, kuyu bdlgesinin
etkisini hissedebilmektedir. Bu yilizden her iki tek pargacik enerji seviyesi de, kiigiik
bariyer kalinliklarindan etkilenmektedir. Fakat bariyer kalinligi Ts’nin artmasiyla
beraber, c¢ekirdek ve kuyu boélgeleri arasinda tlinelleme olasiliginin azalmasi ve
dolayisiyla ¢ekirdek bolgesindeki elektronlarin kuyu bolgesinin etkisini hissetmemesi
sebebiyle, tek parcacik enerjileri sabit degerlere gitmekte ve artik, bariyer kalinliginin
artmasi tek pargacik enerjilerini etkilememektedir.

iki elektronlu ¢ekirdek/kabuk/kuyu/kabuk/ kiiresel bir kuantum noktas1 i¢in, Z=0
ve Z=1durumunda, farkli ¢ekirdek yaricaplarinda ve sabit kuyu genisliginde T,,=0.44ay,
taban durum (1s) ve uyarilmis durum (lp) tek parcacik enerji seviyelerinin, bariyer
kalinlig1 Ts ile olan degisimleri, Sekil 5.9’da gosterilmistir.

Sekil 5.9’da, Sekil 5.8’deki duruma benzer olarak, taban durum ve uyarilmig
durum tek pargacik enerji seviyelerin, bariyer kalinligi T¢’nin kiigiik degerlerinde
degisim gosterirken, bariyer kalinliginin artmasiyla birlikte sabit bir degere gittigi
goriilmektedir. Bu durumun nedeni, kiigiik bariyer kalinliklarinda, ¢ekirdek ve kuyu
bolgesi arasinda elektronlarin tiinelleme yapabilmesi ve bariyer kalinliginin artmasiyla
birlikte, ¢ekirdek ve kuyu bolgesi arasinda tiinelleme olasiliginin azalmasidir.

Sekil 5.8 ve Sekil 5.9 birlikte incelenecek olursa, {ist ve alt panellerdeki
grafiklerden, safsizligin varliginda, hem taban hem de uyarilmis durum tek parcacik
enerji seviyesi, safsizligin olmadigr durumdaki tek parcacik enerji degerlerinden daha
kiigiik oldugu goriilmektedir. Bu durum, safsizlik atomunun ¢ekici Coulomb
potansiyelinden kaynaklanmaktadir. Ayni1 zamanda Coulomb potansiyelin etkisi, taban
durum tek parcacik enerji seviyesi lizerinde daha fazla oldugu i¢in, Z=1 durumunda
taban durum tek pargacik enerjisi ile uyarilmis durum tek pargacik enerjisi arasindaki
farkin, Z=0 durumundaki farktan, daha biiyiik oldugu goriilmektedir.

Sekil 5.8’de kuyu genisligi T,=0.2a ve Sekil 5.9’da ise kuyu genisligi T,,=0.4a9
iken, taban ve uyarilmis durum tek pargacik enerji degerlerinin bariyer kalinligi ile
degisimini gostermektedir. Kuyu genislikleri T’ lardaki bu degisimin, hem taban hem
de uyarilmis durum tek pargacik enerji seviyelerine olan etkisini inceleyecek olursak,
Sekil 5.9°daki taban ve uyarilmis durum tek pargacik enerji degerlerinin Sekil 5.8’deki
enerji degerlerine gore daha kiigiik ve enerji seviyelerinin birbirlerine daha yakin oldugu
goriilmektedir. Bu durumun nedeni, kuyu genisligi Ty’ nin artmasiyla birlikte, kuantum
siirlardirma etkisinin azalmasi ve elektronlarin artitk kuyunun etkisini daha az

hissetmesidir.
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Sekil 5.9. Z=0 ve Z=1 durumu ve kuyu genisligi T,,=0.4a, i¢in, bariyer kalinlig1 Ts’nin bir fonksiyonu

olarak taban ve uyarilmis durum tek parcacik enerji seviyeleri
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Iki elektronlu ve ¢ok kabuklu bir kuantum noktasinda, farkli g¢ekirdek
yarigaplari, R;=0.2ay, R1=0.4a9, R;=0.6a9, ve sabit kuyu genisligi, T,=0.2ay i¢in, iki
elektron ve negatif yiiklii donor merkezinin toplam enerjilerinin, bariyer kalinlig1 Ty ile
degisimi Sekil 5.10°da gosterilmektedir. Grafikte Z=0 durumu iki elektron durumuna
Z=1 durumu ise negatif yiiklii donor merkezine karsilik gelmektedir.

Grafikten de gorildigi gibi, kuyu genisligi Ty=0.2ay icin, Z=0 durumunda,
toplam enerjiler, ¢ekirdek yarigapr R1=0.23, i¢in, artan bariyer kalinlig1 Ts degerleri ile
birlikte biraz azalma egilimi gostermekte ve sabit bir degere gitmekte iken, R1=0.43, ve
R;=0.6a9 oldugunda, artan Ts degerleri ile birlikte artmakta ve belirli bir Ts degerinden
sonra sabit bir degere gitmektedir. Z=1 durumunda ise toplam enerjiler, farkli ¢cekirdek
yarigap, R;1=0.2a9, R1=0.4ay ve R31=0.2ay, degerleri icin, artan bariyer kalinlig1r T
degerleri ile birlikte biraz artma egilimi gostermekte ve sabit bir degere gitmektedir. Bu
durumun fiziksel nedeni soyle agiklanabilir: Kiigiik ¢ekirdek yarigaplarinda elektronlar
arast Coulomb itmesi daha biiyliik oldugu i¢in elektronun kuyu bdlgesinde bulunma
olasilig1 daha fazladir ve elektronlar ¢ekirdek ve kuyu bolgesi arasinda tiinelleme
yapabilmektedir. Bu nedenle toplam enerjiler, kiigiik bariyer kalinliklarindan
etkilenmektedir. Bariyer kalinliginin artmasiyla beraber, elektronlar ¢ekirdek ve kuyu
bolgesi arasinda tiinelleme yapamayacaklar ve elektronlar neredeyse tamamen g¢ekirdek
bolgesinde bulunacaklardir. Artik elektronlar kuyu bolgesinden etkilenmeyecekleri igin
bariyer kalinligiin artmasi toplam enerjiyi etkilememektedir.

Sekil 5.10°da st panel ve alt paneldeki grafikleri inceledigimizde, safsizligin olmadig:
(Z=0) durumdaki ¢ift elektronlu kuantum nokta yapinin toplam enerjisinin, safsizligin
oldugu (Z=1) durumdaki negatif yiiklii donor merkezi D~ ’nin toplam enerjisinden daha
bliylik oldugu goriilmektedir. Yani Z=1 durumdaki toplam enerji degeri, Z=0
durumdaki toplam enerji degerlerinden daha kiigiiktiir. Bu durum, elektronlar arasi itici
Coulomb etkilesmesi, tek parcacik enerjisini arttirdigindan dolayi, safsizhigin gekici

Coulomb potansiyelinin bu enerjiyi biraz asagi cekmesinden kaynaklanmaktadir.
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Sekil 5.10. Farkli ¢ekirdek yarigaplar1 ve sabit kuyu genisligi T,,=0.28, i¢in, bariyer kalinligi T nin bir
fonksiyonu olarak ¢ok tabakali bir kuantum noktasinin toplam enerjisi
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Sekil 5.11. Farkli ¢ekirdek yarigaplar1 ve sabit kuyu genisligi T,,=0.48, icin, bariyer kalinligi T nin bir
fonksiyonu olarak ¢ok tabakali bir kuantum noktasinin toplam enerjisi
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Farkli ¢ekirdek yaricaplart ve sabit kuyu genisligi, Ty=0.4ay i¢in, bariyer
kalinlig1 Ts’nin bir fonksiyonu olarak, ¢ok kabuklu bir kuantum noktasinda, iki elektron
ve negatif yiliklii donor merkezinin toplam enerjileri Sekil 5.11°de gosterilmektedir.
Grafikten de goriildigli gibi, kuyu genisligi Ty=0.43p icin, safsizligin olmadigi
durumda, ¢ekirdek yaricapt R;=0.2ay icin toplam enerji, artan bariyer kalinlig1 ile
birlikte azalma egilimi gostermekte ve sabit bir degere gitmekte iken, R1=0.4ay ve
R;=0.6ay icin artan T degerleri ile birlikte artmakta ve belirli bir bariyer genisligi
degerinden sonra sabit bir degere gitmektedir. Safsizligin oldugu durumunda ise farkl
cekirdek yarigap degerleri igin, toplam enerjiler artan bariyer kalinlig1r Ts degerleri ile
birlikte artma egilimi gostermekte ve sonra sabit bir degere gitmektedir.

Sekil 5.10’daki grafiklere benzer sekilde, Sekil 5.11°deki grafikler
incelendiginde, Z=1 durumundaki toplam enerji degerlerinin, Z=0 durumundaki toplam
enerji degerlerinden daha kiigiik oldugu goriilmektedir.

Kuyu genisligi T,=0.2ay i¢in, toplam enerjilerin T ile degisimi, Sekil 5.10°da ve
Tw=0.4a, i¢in toplam enerjilerin Ts ile degisimi Sekil 5.11°de gosterilmektedir. T’
lardaki bu degisimin, toplam enerji seviyelerine olan etkisini inceleyecek olursak, Sekil
5.11°daki toplam enerji seviyelerinin Sekil 5.10°deki toplam enerji degerlerine gore
daha kiictlik ve birbirlerine daha yakin oldugu goriilmektedir. Bu durumun nedeni, kuyu
genisliginin artmasiyla birlikte, kuantum smirlardirma etkisinin azalmasi ve
elektronlarin artik kuyunun etkisini daha az hissetmesidir.

Iki elektronlu ve ¢ok tabakali bir kiiresel kuantum noktasinda, negatif yiiklii
donor merkezi (D~)’ nin baglanma enerjisinin, iki farkli kuyu genisligi, T\=0.2ay ve
Tw=0.4a9, ve farkli ¢ekirdek yaricaplari, R1=0.2ay, R1=0.4ap ve R1=0.6ap i¢in, bariyer
kalinlig1 Ts ile degisimi Sekil 5.12°de verilmistir.

Sekilden de goriildiigii gibi, kuyu genisligi Tw=0.2a9 oldugunda, R1=0.2ay ig¢in,
baglanma enerjisi artan kabuk kalinlig1 ile azalirken, R1=0.4a, ve R1=0.6a9 degerleri
icin, baglanma enerjisi artmaktadir. T,=0.4ay oldugunda R1=0.2a, ve R;=0.43 degerleri
igin, baglanma enerjisi artan kabuk kalinligi ile azalirken, R;=0.6a, i¢in, baglanma
enerjisi artmaktadir. Bu durumu soyle agiklayabiliriz: Ty=0.289 oldugunda, c¢ekirdek
yarigapt R1=0.2ag icin, elektronlarin bulunma olasiligi, kiigiik bariyer kalinliklarinda,
cekirdek veya kuyu bolgelerine tiinelleme yapabilmektedir ve safsizlik etkisi elektronlar
tarafindan daha fazla hissedilmektedir. Boylece baglanma enerjisi daha yiiksek
olmaktadir. Biiylik bariyer kalinliginda ise, ¢ekirdek bolgesine elektronlarin tiinelleme

olasilig1 azaldig1 i¢in, bulunma olasilig1 kuyu bdlgesinde maksimum olmaktadir.
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Sekil 5.12. Farkli kuyu genislikleri ve ¢ekirdek yarigaplari i¢in, bariyer kalinligi Ts’in bir fonksiyonu
olarak ¢ok tabakali bir kuantum noktasinin baglanma enerjisi
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Bu yiizden, elektronlar lizerindeki safsizligin etkisi azalmakta ve bu durum, baglanma
enerjisinin azalmasina neden olmaktadir. R;=0.43, ve R;=0.6a; oldugunda, kuyu
tabakasi, ¢ekirdek yarigcapi ile karsilastirildiginda, ¢ok kiiciik oldugu igin, elektronlarin
bulunma olasilig1 ¢ekirdek bolgesinde maksimumdur. Bu nedenle elektronlar tizerindeki
safsizlik etkisi daha biiylik olacagi i¢in baglanma enerjisi daha biyiktiir. Kabuk
kalinlig1 arttiginda, elektronlarin kuyu bolgesine tiinelleme olasilig1 azalacagi igin,
elektronlar tamamen c¢ekirdek bdlgesinde smirlandirilmistir. Bu durumda, baglanma
enerjisi artan kabuk kalinlig1 ile daha yukar1 biraz biiylimektedir. Kuyu genisligi
Tw=0.4a9 oldugunda farkli ¢ekirdek yarigaplari i¢inde benzer durumlar gegerlidir.

5.4. Elektronik Ozelliklerin Kuyu Genisligi ( T, ) ile Degisimi

Bu kesimde, iki elektronlu ¢ok tabakali kiiresel bir yariiletken kuantum
noktasinin, kuyu genisligi Ty, ’nin degistirilmesiyle, yapinin elektronik 6zelliklerinde ne
gibi degisikliklerin meydana geldigi incelenmistir. iki elektronlu ve cok tabakali
yariiletken kiiresel bir kuantum noktasi i¢in, Z=0 ve Z=1 ig¢in, tabaka kalinliklarina
bagl olarak, elektronlarin yogunluk dagilimlari Sekil 5.13’te verilmektedir. Ust ve alt
paneller sirastyla Ty,=0.6ay ve T,=0.8a¢’a karsilik gelmektedir. Siyah ve kirmizi ¢izgiler
sirastyla, Z=0 ve Z=1 durumuna karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise tek parcacik
enerji seviyelerini gostermektedir.

Grafikten de goriildigii gibi, Ry ¢ekirdek yarigapiin Ty, ile ayn1 degerlere sahip
olmasi halinde, gerek safsizligin olmadigi, gerekse safsizligin oldugu durum igin,
elektronlarin bulunma olasiligi, kuyu bolgesinde daha fazla olmakta iken, c¢ekirdek
yaricapt arttikca, enerjinin minimum olma ilkesi geregi elektronlarin ¢ekirdek
bolgesinde bulunma olasiligr artmaya baslamaktadir.

Sekilden de goriildiigii gibi, safsizligin oldugu durumda, c¢ekirdek yarigapi
R1=0.6a9 ve kuyu genisligi Ty=0.6ap oldugunda elektronlarin ¢ekirdek bolgesinde
bulunma olasiligindan az da olsa s6z edilebilirken, ayni ¢ekirdek yarigapi degerinde,
Tw=0.8ay oldugunda elektronlarin gekirdek bolgesinde bulunma olasilig1 neredeyse sifir
olur. Elektronlar artik neredeyse tamamen kuyu bolgesindedirler. Benzer sekilde, Z=0
durumunda R;=0.8a; ve T,=0.6a; oldugunda, elektronlarin g¢ekirdek bdolgesinde
bulunma olasiligindan az da olsa bahsedilebilirken, seklin alt panelinden de

goriilebilecegi gibi, ayn1 ¢ekirdek yarigapinda, T,,=0.8a9 oldugunda, elektronlarin
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Sekil 5.13. Cesitli ¢ekirdek yarigaplart (R,), farkli kuyu genislikleri (T,,) ve bariyer genisligi T, = 0.2a,
icin yaricapin fonksiyonu olarak elektronlarin olasilik dagilimlari. Siyah ve kirmizi ¢izgiler sirasiyla,
safsizligin olmadig1 (Z=0) ve safsizligin oldugu (Z=1) duruma karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise
tek parcacik enerji seviyelerini gostermektedir.

cekirdek bolgesinde bulunma olasilig1 neredeyse yok olur ve artik elektronlar neredeyse
kuyu bolgesinde lokalize olmuslardir. Z=0 durumunda R;=1.0a; ve T,=0.6a
oldugunda, elektronlarin kuyu bolgesinde bulunma olasilifindan az da olsa
bahsedilebilirken, kuyu genisligi Tyw=0.8ap oldugunda ise elektronlarin c¢ekirdek
bolgesinde bulunma olasiligindan az da olsa bahsedilebilir. Elektronlar artik neredeyse
cekirdek bolgesinde lokalize olmaktadirlar. Kuyu genisliginin artmasiyla, kuantum
sinirlandirma etkisi azalmakta ve bunun sonucunda enerji degerleri kiigilmektedir.
Yani, ¢cok kabuklu kuantum nokta yapilarin elektronik 6zelliklerinin iizerinde, kuyu
genisliginin biiyiik bir etkisinin oldugu goriilmektedir.

Cok tabakal1 yariiletken kiiresel bir kuantum noktasi i¢in Z=0 ve Z=1 igin, taban
durum (1s) ve uyarilmis durum (1p) tek pargacik enerji degerlerinin, R1=0.2ay, R;=0.6a
ve R1=1.0a, gibi li¢ farkli ¢ekirdek yarigapinda ve Ts=0.2a9 bariyer genisliginde, kuyu
genisligi Ty’ ya bagli olarak degisimleri, Sekil 5.14’te verilmistir.

Sekilden de goriildiigii gibi, ¢ekirdek yarigapinin R3=0.2a; oldugu bir yapida,
gerek safsizligin olmadigi, gerekse safsizligin oldugu durumda, taban ve uyarilmis
durum tek parcacik enerjilerindeki degisim, artan kuyu genisligi T, degeriyle

azalmaktadir.
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Sekil 5.14. Z=0 ve Z=1 durumu ve bariyer kalinlig1 Ts=0.2a, i¢in, kuyu genisligi Tw’nin bir fonksiyonu
olarak taban ve uyarilmis durum tek parcacik enerji seviyeleri
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Ayni zamanda taban ve uyarilmig durum enerji seviyeleri arasindaki fark da,
artan T, degerleriyle olduke¢a kiiclilmektedir. Ciinkii ¢ekirdek bolgesi dar oldugundan,
hem safsizligin olmadigr durumda hem de safsizligin oldugu durumda elektronlarin
olasilik yogunluklari, kuyu bélgesinde lokalize olmaktadir. Bu durum Sekil 5.13’te agik
bir sekilde goriilmektedir. Cekirdek yarigapinin R;=0.6a; oldugunda, Z=0 ve Z=1
durumlart i¢in uyarilmis durum tek parcacik enerjileri, artan kuyu genisligi ile
azalmakta iken, taban durum tek pargacik enerjileri ise belli bir kuyu genisligine kadar
sabit kalmakta ve bu kuyu genisliginden sonra azalmaktadir. R1=1.0ay oldugunda, taban
durum tek parcacik enerjisi ve uyarilmis durum tek parcacik enerjisi gerek safsizligin
olmadigi, gerekse safsizligin oldugu durumda belli bir kuyu genisligine kadar sabit
kalmakta ve bu degerlerden itibaren ise, artan kuyu genisliginden etkilenerek azalma
egilimi sergilemektedir. Dolayisiyla taban ve uyarilmis durum tek pargacik enerjileri
arasindaki fark, hizli bir sekilde azalmaktadir. Yine sekilden de goriildiigu gibi, farklh
cekirdek yaricaplarinda Z=0 ve Z=1 durumu icin kuyu genisligi Ty’nin artmasiyla
beraber, kuantum sinirlandirma etkisini azalacagindan, taban ve uyarilmis durum tek
pargacik enerjileri sabit bir degere gitmekte ve artik, kuyu genisliginin artmasi tek
pargacik enerjilerini etkilememektedir.

Iki elektronlu ¢ekirdek/kabuk/kuyu/kabuk/ kiiresel bir kuantum noktas1 igin, Z=0
ve Z=1durumunda, farkli ¢ekirdek yarigaplarinda ve sabit bariyer genisliginde Ts=0.4ay,
taban durum (1s) ve uyarilmis durum (1p) tek pargacik enerji seviyelerinin, kuyu
genisligi Ty ile olan degisimleri, Sekil 5.15’te gosterilmistir.

Sekil 5.15°te, Sekil 5.14’teki duruma benzer olarak, taban durum ve uyarilmis
durum tek pargacik enerji seviyeleri, R1=0.2ay oldugunda, gerek safsizligin olmadig,
gerekse safsizligin oldugu durumda, taban ve uyarilmis durum tek pargacik
enerjilerindeki degisim, artan kuyu genisligi T\, degeriyle azalmaktadir. R;=0.6a9
oldugunda, Z=0 ve Z=1 durumlan i¢in, uyarilmis durum tek parcacik enerjileri artan
kuyu genisligi ile azalmakta iken, taban durum tek pargacik enerjileri ise belli bir kuyu
genisligine kadar sabit kalmakta ve bu kuyu genisliginden sonra azalmaktadir. R1=1.0ag
oldugunda ise, tek pargacik enerjileri, belli bir kuyu genisligine kadar sabit kalmakta ve
bu kuyu genisliginden sonra, azalma egilimi sergilemektedir.

Sekil 5.14 ve Sekil 5.15 birlikte incelenecek olursa, safsizligin varliginda, hem
taban hem de uyarilmis durum tek pargacik enerji seviyesi, safsizlifin olmadig
durumdaki tek parcacik enerji degerlerinden daha kiigiik oldugu goriilmektedir. Bu

durum, safsizlik atomunun ¢ekici Coulomb potansiyelinden kaynaklanmaktadir.
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Sekil 5.15. Z=0 ve Z=1 durumu ve bariyer kalinlig1 Ts=0.4a, i¢in, kuyu genisligi Tw’nin bir fonksiyonu
olarak taban ve uyarilmis durum tek parcacik enerji seviyeleri
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Sekil 5.14 ve Sekil 5.15’teki, bariyer kalinliklar1 Ts’ lerdeki degisimin, hem taban hem
de uyarilmis durum tek parcacik enerji seviyelerine olan etkisini inceleyecek olursak,
Sekil 5.14’te, R1=1.0ap i¢in, taban durum tek parcacik enerji degerlerinde bir ¢okiis
gozlenmezken, Sekil 5.15°te taban durum tek parcacik enerji degerlerinde bir ¢okiis
gozlenmektedir. Bu durum, R3=1.0ay’da taban durum tek pargacik enerji seviyelerinin,
cekirdek ve kuyu bolgeleri arasindaki kabuk kalinliklarindan etkilendigini
gostermektedir.

Cok kabuklu bir kuantum nokta heteroyapida, farkli ¢ekirdek yarigaplari,
R;=0.2a, R1=0.6a9, R;=1.0ap, ve farkli kabuk kalinliklari, Ts=0.2a, Ts=0.4ay, i¢in, iki
elektron ve negatif yiiklii donor merkezinin toplam enerjilerinin, kuyu genisligi Ty’ile
degisimi Sekil 5.16°da gosterilmektedir.

Sekil 5.16’dan goriildiigii gibi, hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, R1=0.2a, i¢in,
hem {iist paneldeki bariyer genisligi Ts=0.2ao icin hem de alt paneldeki bariyer genisligi
Ts=0.4a icin, toplam enerjiler artan kuyu genigligi Ty, degerleri ile birlikte azalma
egilimi gostermektedir. R1=0.6ap ve R;=1.0ay oldugunda ise, toplam enerjiler, hem
T=0.2a, hem de T¢=0.4a; i¢in, belli bir kuyu genisligine kadar sabit kalmakta, bu
degerlerden itibaren artan kuyu genigligi ile birlikte azalma egilimi gostermektedir ve
bliylik kuyu genisliklerinde sabit bir degere gitmektedir. Bu durumun nedeni, kuyu
genisliginin artmasiyla, kuantum sinirlandirma etkisinin azalmasi ve bunun sonucunda
da toplam enerji seviyelerinin birbirine yaklagmasidir. Kuyu genisligi daha da
arttirthirsa, elektronlar kuyunun etkisini hissetmemekte ve dolayisiyla kuyu bolgesinin,
toplam enerjiler tizerine etkisi kaybolmaktadir.

Sekil 5.16’da farkli bariyer Z=1 durumundaki toplam enerji degerlerinin, Z=0
durumundaki enerji degerlerine gore daha kiiciik oldugu goriilmektedir. Z=0 ve Z=1
durumunda, bariyer kalinlig1 Ts=0.2ag i¢in, R1=1.0a, i¢in, toplam enerji degerlerinde bir
¢oklis gozlenmezken, Ts=0.4ay oldugunda toplam enerji degerlerinde bir ¢okiis
gozlenmektedir. Bu durum, R;=1.0a,’da toplam enerji seviyelerinin, bariyer

kalinliklarindan etkilendigini gdstermektedir.
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Sekil 5.16. Farkli ¢ekirdek yarigaplart ve kabuk kalinliklart igin, kuyu genisligi T,,’nin bir fonksiyonu
olarak ¢ok tabakali bir kuantum noktasinin toplam enerjisi
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Sekil 5.17. Farkli bariyer kalinliklar1 ve ¢ekirdek yaricaplari i¢in, kuyu genisligi Ty, ’nin bir fonksiyonu

olarak negatif yiiklii donor merkezi (D™) nin baglanma enerjisi
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Sekil 5.17°de farkli kabuk kalinliklar1 ve ¢ekirdek yarigaplari i¢in, kuyu genisligi
(Tw) nin bir fonksiyonu olarak, negatif yiikli donor merkezi (D~) nin baglanma
enerjilerini gostermektedir. Sekilde iist panel Ts=0.2ay icin alt panel Ts=0.4¢ igindir. Ust
ve alt paneller birbirleriyle karsilastirildiklarinda, baglanma enerjilerinin genel
egilimleri, ayn1 parametreler i¢in benzer olmasma ragmen, list panelde baglanma
enerjilerinin R1=0.2ay disinda daha diisiik degerlere sahip oldugu goriilmektedir. Ciinkii
elektronlar, ¢ekirdek ve kuyu bolgeleri arasinda kolaylikla tiinelleyebilmekte ve ayni
zamanda elektronlar arasindaki Coulomb etkilesmesi, bariyer genisligi Ts=0.2ag
oldugunda, daha baskin olmaktadir.

Cekirdek genisligi R1=0.2a9 oldugunda, elektronlar kuyu bolgesinde lokalize
oldugu icin ve biiyiikk kuyu genisliklerinde, safsizligin etkisi azaldig1 i¢in, baglanma
enerjileri, artan kuyu genisligi ile azalmaktadir. R;=0.6a; oldugunda, belli kuyu
genisliklerine kadar sabit kalmakta ve bu belli degerlerden sonra kuyu genisliginin
artmasi ile azalma egilimi gostermektedir. Bu durumu sdyle agiklayabiliriz: Kiigiik kuyu
genisliklerinde elektronlar, ¢ekirdek bolgesinde lokalize olmaktadir ve belli bir kuyu
genisligine kadar elektronlar, kuyu bdlgesinin etkisini, yeterince hissedememektedir. Bu
belli kuyu genisliginden sonra, kuyu bdlgesine tiinelleyen elektronlar, daha az
etkilenmektedir. R1=1.0ag oldugunda ise benzer degisimler gézlenmektedir. Bu ¢ekirdek
yarigapinda, onceki ¢ekirdek cekirdek yarigaplarindan farkli olarak, kuyu genisligi

Tw=1.239 civarinda bir ¢ikint1 vermektedir.
5.5. Optik Ozelliklerin Tabaka Kahnliklarina Bagh Olarak Incelenmesi

Buraya kadar olan kesimde, iki elektronlu ve ¢ok tabakali kiiresel bir yariiletken
kuantum nokta yapisinin, enerji seviyeleri, olasilik yogunluklari ve safsizlik baglanma
enerjileri gibi elektronik ozelliklerinin, g¢ekirdek yarigapi, bariyer kalinhigr ve kuyu
genisligi gibi tabaka kalinliklarina olan bagliliklar incelendi. Bu kesimde ise ele alinan
kuantum nokta yapiya ait osilator siddetleri ve lineer, ticiincii derece lineer olmayan ve
toplam sogurma katsayilart gibi optik 6zelliklerin tabaka kalinliklarina olan bagliliklar
incelenecektir.

Sekil 5.18°de, dort farkli ¢ekirdek yarigapinda, safsizligin olmadigi ve safsizligin
oldugu durum icin lineer, iclinclii derece lineer olmayan ve toplam sogurma
katsayilarinin, gelen 15181n enerjisi ile degisimi goriilmektedir. Sekil 5.18°de bariyer

kalinlig1 Ts=0.2ap, kuyu genisligi Tyw=0.4a9 ve gelen 15181n siddeti 1=0.25 MW/cm? dir.



82

Siyah, kirmiz1 ve yesil ¢izgiler sirasiyla, lineer, ii¢lincii derece lineer olmayan ve toplam
sogurma katsayilarina karsilik gelmektedir. Sekil 5.18’deki herbir grafikte, sol grup
(diiz ¢izgi), Z=0 ve sag grup (kesikli ¢izgi), Z=1 i¢in sogurma katsayilarinin, foton
enerjisi ile degisimini gostermektedir.

Bilindigi gibi elektronun, 1sikla uyarilmas: sonucunda elektron, gelen fotonun
enerjisini sogurarak daha yliksek enerjili seviyelere ge¢mektedir. Eger gelen 1s18in
enerjisi, optik gecisin gerceklestigi seviyeler arasindaki enerji farkina esit olursa

(rezonans durumu), bu enerji degeri sogurma egrisinde maksimum noktaya karsilik

gelmektedir.
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Sekil 5.18. Dort farkli ¢ekirdek yaricapinda, Z=0 ve Z=Idurumu ig¢in, lineer, ii¢lincii derece lineer
olmayan ve toplam sogurma katsayilarimin gelen foton enerjisi ile degisimi. Burada bariyer kalinligt
T,=0.2a,, kuyu genisligi T,,=0.4a, ve gelen 15131 siddeti [=0.25 MW/cm? dir. Sol grup (diiz ¢izgi), Z=0
ve sag grup (kesikli ¢izgi), Z=1 igin dir.
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Sekil 5.18’den goriildiigii gibi lineer, iiclincii derece lineer olmayan ve toplam
sogurma katsayilari, artan yarigap degerleriyle, genel olarak bir azalma egilimi
sergilemektedir. Ugiincii derece sogurma katsayisi, negatif isaretli oldugu icin, Denk.
3.61° e gore toplam sogurma katsayisinin azaldigi grafikten goriilmektedir. Sekil 5.18’¢
baktigimizda, Z=0 iken sogurma katsayilariin maksimum degerleri, daha kii¢lik foton
enerjilerine karsilik gelmekteyken, Z=1 i¢in bu degerler daha biiyiik foton enerjilerinde
olmaktadir. Bunun sebebi, elektronik 6zelliklerde de gordiigiimiiz gibi, safsizligin ¢ekici
Coulomb potansiyelinden kaynaklanmaktadir. Yani safsizlik, 1S seviyesini daha asagi
¢ekmekte ve boylece 1p seviyesi ile 1s seviyesi arasindaki enerji farkini artirmaktadir.
Bu durum, Sekil 5.19°da net bir sekilde goriilmektedir.

Sekil 5.19°da safsizligin olmadig1 ve oldugu durum igin, dort farkli ¢ekirdek
yarigapinda, taban (1s) ve uyarilmis seviyenin (lp) olasilik dagilimlarinin radyal
dogrultuda degisimi gosterilmektedir. Siyah ve kirmizi gizgiler sirasiyla taban (1s) ve
uyarilmig seviyenin (1p) olasilik dagilimlarina karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise
tek parcacik enerji seviyelerini gostermektedir.

Grafikten de goriildiigii gibi, enerji ile yaricap arasmnda Ec 1/R? seklinde bir
iliski oldugu i¢in hem taban durum tek pargacik enerjileri hem de uyarilmis durum tek
parcacik enerjileri artan Ry degerleri ile birlikte azalma egilimi sergilemektedir. Sekil
5.19’dan da anlasilacagi gibi, Z=1 durumu i¢in hem taban, hem de uyarilmis durum tek
parcacik enerji seviyesi, Z=0 durumdaki tek pargacik enerji degerlerinden daha
kiigiiktlir. Bu durum, safsizlik atomunun ¢ekici Coulomb potansiyelinden
kaynaklanmaktadir. Ayni1 zamanda bu potansiyelin taban durum tek pargacik enerji
seviyesine olan etkisi daha fazla oldugundan dolayi, Z=1 durumunda taban durum tek
parcacik enerjisi ile uyarilmis durum tek parcacik enerjisi arasindaki farkin, Z=0
durumundaki farktan, daha biiyiik oldugu gortilmektedir.

R1=0.4ay durumunda, lineer sogurma katsayisi, Z=0 ve Z=1 durumu i¢in hemen
hemen ayni degerde iken, lineer olmayan sogurma katsayisinin, Z=0 durumundaki
degeri, Z=1 durumundaki degerinden biiyiikk oldugu, Sekil 5.18’de goriilmektedir.
Bunun nedeni, Sekil 5.19°da iist panelden de gorebilecegimiz gibi Z=0 durumunda hem
taban hem de uyarilmis durum olasihik dagilimlarimin kuyu bdolgesinde lokalize
olmasiyla aciklayabiliriz. Bunun sonucunda, dalga fonksiyonunun Ortligmesi, yani
sirastyla Denk.(3.59) ve Denk.(3.60) ile verilen, lineer ve lineer olmayan sogurma
katsayilarindaki dipol matris elemani, biiyiik deger almaktadir. Buna bagli olarak

sogurma katsayis1 biliyliik olmaktadir. Bu durumda optik gecis, cekirdek bolgesinde
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degil, kuyu bolgesinde gerceklesmektedir. Diger taraftan, Sekil 5.19°da alt panelden de
gorebilecegimiz gibi, safsizligin oldugu durumda, uyarilmis seviyenin dalga fonksiyonu
hala kuyu bolgesinde lokalize iken, taban durum dalga fonksiyonu, safsizligin g¢ekici
Coulomb potansiyelinden dolayi, az da olsa ¢ekirdek bolgesinde lokalize olmaktadir.
Boylece, ortiisme ve dolayisiyla dipol matris elemani, Z=0 durumuna gore az da olsa
kiiciik olmaktadir. Bu da, lineer olmayan sogurma katsayisinin, safsizligin varliginda
daha kii¢iik degere sahip olmasina neden olmaktadir.

R;=0.6ap durumunda, hem lineer sogurma katsayisinin hem de lineer olmayan sogurma
katsayisinin pik degeri, safsizligin olmadigi durumda, safsizligin oldugu durumundaki
degerinden blyiik oldugu, Sekil 5.18’de goriilmektedir. Bu durumun nedeni, Sekil
5.19’dan net bir sekilde goriilmektedir. R1=0.6ay i¢in, Sekil 5.19°da Z=0’da iist
panelden de goriildiigi gibi, taban durum olasilik yogunlugu kii¢iik bir oranda ¢ekirdek
bolgesinde ve biiylik bir oranda kuyu bdlgesinde lokalize iken, uyarilmis durum olasilik
yogunlugu tamamen kuyu bdlgesinde lokalize olmaktadir. Bu sebeple, dalga
fonksiyonlarmin ortiismesi dolayisiyla dipol matris elemant biiyiik olmaktadir. Denk.
(3.59) ile verilen, lineer sogurma katsayisi dipol matris elemaninin mutlak karesi ile,
Denk.(3.60) ile verilen, lineer olmayan sogurma katsayisi ise dipol matris elemaninin

mutlak dordiincii kuvveti ile orantili oldugu i¢in, sogurma katsayisinin pik degeri biiyiik

olmaktadir.

1.2 > 3.0

1.0 T.=0.2a, 2.5
S o8 — 1 T,=0.43, 20 o
= 0.6 — 1p R,=0.6a, R,=0.83, R;=1.0a, 115 o
2 N
TRV e o e G | ol o f e ebens | = = i e /N d 1.0

0.2 k R,=0.4a, l - _k__—_ - Z\ ______ 05

0.0 L= 3 0.0

z=1

1.0 2.5
3 08 R,=0.6a, R,=0.8a, R=1.0a, 120 oL
= 0.6 15 o
o N
5 0.4 R U I 10 7

0.2 M- R —————— _\T _____ N T-——~ 05

0.0 S\S S ——— 0.0

0.0 05 1.0 1.5 2.0 25 05 1.0 1.5 2.0 2.5 05 1.0 1.5 2.0 25 05 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

r(a,) r(a,) r(a,) r(a,)

Sekil 5.19. Dort farkli ¢ekirdek yarigapinda, Z=0 (list panel) ve Z=1 (alt panel) durumu igin taban (1s) ve
uyarilmis seviyenin (1p) olasilik dagilimlarinin ¢ekirdek yaricapt R; ile degisimi. Bariyer kalinlig
Ts=0.2ay, kuyu genisligi T\,=0.4a, dir.
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Z=1"de, Sekil 5.19°un alt panelinden goériildiigii gibi, taban durum olasilik yogunlugu
biiyiik bir oranda ¢ekirdek bolgesinde lokalize iken, uyarilmis durum olasilik yogunlugu
kuyu bolgesinde lokalize olmaktadir. Bu sebeple, dalga fonksiyonunun ortiismesi, yani
dipol matris elemani kiigiilmekte ve boylece sogurma katsayisi azalmaktadir.

R1=0.8ap durumunda, lineer sogurma katsayisi, safsizligin olmadig1 ve oldugu
durum ic¢in hemen hemen ayni degerde iken, lineer olmayan sofurma katsayisinin,
safsizligin  oldugu durumundaki degerinin, safsizligin olmadigr durumundaki
degerinden kiigiik oldugu, Sekil 5.18’de goriilmektedir. R;=0.8ay durumunda, safsizligin
olmadig1 durumda, Sekil 5.19’da goriildiigii gibi, taban durum olasilik dagilimi biiyiik
bir oranda ¢ekirdek boélgesinde, uyarilmis durum olasilik dagilimi ise biiyiikk bir
cogunlukla kuyu bolgesinde lokalize olmaktadir. Safsizligin oldugu durumda ise taban
durum olasilik dagilimi tamamen c¢ekirdek bdlgesinde, uyarilmis durum olasilik
dagilimi ise hala biiyilk bir ¢ogunlukla kuyu bolgesinde lokalize olmaktadir. Bu
nedenle, Z=0’da dalga fonksiyonunun ortiismesi, yani dipol matris eleman1 bliylimekte
ve boylece sogurma katsayis1 artmaktadir.

R1=1.0ap durumunda, lincer olmayan sogurma katsayisi, Z=0 ve Z=1 durumu
icin hemen hemen ayni degerde iken, lineer sogurma katsayisinin, Z=0 durumundaki
degeri, Z=1 durumundaki degerinden kiicliik olmaktadir. Bu durum Sekil 5.18°de
goriilmektedir. Sekil 5.19°da, hem tist panelde Z=0 durumunda hem de alt panelde Z=1
durumunda, taban durum olasilik yogunlukluklar1 ¢ekirdek bolgesinde lokalize iken,
uyaritlmis durum olasilik yogunluklarimin, Z=1’deki c¢ekirdek bolgesinde bulunma
olasilig1 Z=0"daki ¢ekirdek bolgesinde bulunma olasiligindan daha fazladir. Bu nedenle,
Z=1"de, dalga fonksiyonunun Ortiismesi yani dipol matris eleman biiyiik deger almakta
ve sogurma katsayis1 biiylik deger almaktadir. Bu durumda optik gecis, kuyu
bolgesinde degil, ¢ekirdek bolgesinde gergeklesmektedir.

R1=1.0ap durumundaki lineer ve lineer olmayan sogurma katsayilarin pik
degerleri, R;=0.8ay durumundaki pik degerlerinden daha biiyiiktiir. Bunun sebebini,
Sekil 5.19’u inceleyerek agiklayabiliriz. Sekil 5.19°da, R1=0.8ay durumunda, safsizligin
oldugu ve olmadigr durum igin, taban durum olasilik dagilimlar1 kuyu bdolgesinde
lokalize iken uyarilmis durum olasilhik dagilimlar, ¢ekirdek bolgesinde lokalize
olmaktadir. R;=1.0ay durumunda ise, safsizligin oldugu ve olmadigi durum igin, taban
ve uyarilmis durum olasilik dagilimlari, biiyliik oranda cekirdek bdlgesinde lokalize

olmaktadir. Dolayistyla, R1=1.0a i¢in, dalga fonksiyonlarinin ortiismesi biiyiik olmakta
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ve buna bagh olarak sogurma pik degeride biiylik olmaktadir. R1=0.8a i¢in, dalga
fonksiyonlarmin ortlismesi kii¢iik olmakta ve sogurma pik degeride kiigiik olmaktadir.

Kiiglik yaricap degerlerinde, 1s ve Ip seviyelerinin olasilik dagilimlar, kuyu
bolgesinde lokalize olmaktadir. Bu sebeple, dalga fonksiyonlarinin ortiismesi biiylik
olmakta ve sogurma katsayisi biiyiik olmaktadir. Dolayisiyla sogurma, kuyu bolgesinde
gerceklesmektedir. Cekirdek yaricapinin daha da artirilmasiyla, artik 1s olasilik dagilimi
cekirdek bolgesinde lokalize olurken, 1p olasilik dagilimi halen biiylik oranda kuyu
bolgesinde bulunmaktadir. 1s ve Ip seviyelerinin olasilik dagilimlarinin farkl
bolgelerde lokalize olmasiyla ortiismede meydana gelen azalma, sogurma katsayisini
azaltmaktadir. Cekirdek yarigapinin daha da artirllmasiyla arttk hem 1s hem de 1p
seviyelerinin olasilik dagilimlari, ¢ekirdek bolgesinde lokalize olmaktadir. Bu da tekrar
dalga fonksiyonlarinin Ortiismesini artirmakta ve sogurma katsayis1 da tekrar
artmaktadir. Bu durumda sogurma da ¢ekirdek bolgesinde gergeklesmektedir.

Iki enerji seviyesi arasindaki gecisin biiyiikliigiinii temsil eden ve birimsiz bir
nicelik olan osilator siddetinin, Z=0 ve Z=1 durumu i¢in, ¢ekirdek yaricapi R; ile
degisimi Sekil 5.20°de verilmistir. Burada bariyer kalinlig1 Ts=0.2a9 ve kuyu genisligi
Tw=0.4a0’dir. Denk. (3.58)’den goriildiigli gibi osilator siddeti, gegisin oldugu ilk ve son
seviye arasindaki enerji farkiyla ve dipol matris elemaninin karesiyle dogru orantilidir.
Bu sebeple, osilator siddetinin degeri, dalga fonksiyonlarinin ortiismesi hakkinda fikir
vermektedir.

Sekle baktigimizda, R;=0.4a9 ve R31=0.6a; degerine kadar osilator siddetinde
ciddi bir degisiklik olmazken, bu degerlerden sonra ani bir azalma olmakta ve osilator
siddeti minimum bir deger aldiktan sonra artmaya baslayarak, R1=1.0ay ve R1=1.2a,’dan
itibaren sabit bir degere ulagmaktadir. Bu ani diisme ve artmayi da yine Sekil 5.19°da
verilen kritik ¢ekirdek yarigaplarinda, taban durum ve uyarilmis durum olasilik
yogunluklarinin dagilimlar ile agiklayabiliriz.

Z=0 durumunda Sekil 5.19’dan goriilebilecegi gibi, R;=0.2-0.5a; degerine kadar,
hem taban hem de uyarilmis durum dalga fonksiyonlari, kuyu bdolgesinde lokalize
olduklar1 i¢in, dipol matris eleman degeri yani Ortligme artacaktir. Dolayisiyla osilator
siddeti degeri biiyiikk olacaktir. R1=0.8ap durumunda, taban ve uyarilmis durum dalga
fonksiyonlarmin Ortiigmesi kii¢iik dolayisiyla dipol matris eleman degeri kiiciik

olacaktir. Osilator siddeti degeri en kiiglik degerini alacaktir.
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Sekil 5.20. Z=0 ve Z=1 durumunda, osilatdr siddetinin, ¢ekirdek yarigap1 R; ile degisimi. Kuantum nokta
yapist icin bariyer kalinlig1 T4=0.2a, ve kuyu genisligi T,,=0.4a,’dur.

R1=0.8-1.1ap degerine kadar, artik kuyunun etkisi kaybolmakta ve hem taban
hem de uyarilmis durum ¢ekirdek bolgesinde lokalize olarak dalga fonksiyonlarinin
ortiigmesinin artmasina neden olmakta ve bdylece osilator siddetinin tekrar artmasina
yol agmaktadir. Yaricapin daha da artirilmasi, artik Ortlisme ve enerji farkina etki
etmediginden, R1=1.2ay degerinden sonra, osilator siddeti sabit bir degere gitmektedir.

Z=1 durumunda ise genel davranisin, Z=0 durumundaki ile aym oldugu
goriilmektedir. Burada, safsizhigin g¢ekici Coulomb potansiyelinin etkisi de ortaya
cikmaktadir. R1=0.7ap durumunda, taban ve uyarilmis durum dalga fonksiyonlarinin
ortlismesi kiiciik dolayisiyla dipol matris eleman degeri kiiciik olacagr icin osilator
siddeti degeri en kiigiik degerini alacaktir. Z=1durumunda, hem taban hem de uyarilmis
durum tek parcacik enerji seviyesi, Z=0, durumdaki tek parcacik enerji degerlerinden
daha kiiciiktiir. Ayn1 zamanda Coulomb potansiyelin taban durum tek pargacik enerji
seviyesine olan etkisi daha fazla oldugundan dolayi, Z=1 durumunda taban durum tek
parcacik enerjisi ile uyarilmis durum tek pargacik enerjisi arasindaki fark, Z=0
durumundaki farktan, daha biiyiiktiir. Bu durumda, Z=1 durumunda, osilatér siddetinin

minimum degerini daha da asag1 ¢cekmektedir.
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Sekil 5.21°de, dort farkli bariyer genisliginde, Z=0 ve Z=1 durum i¢in, lineer,
tiglincii derece lineer olmayan ve toplam sogurma katsayilariin, gelen foton enerjisi ile
degisimi goriilmektedir. Sekil 5.21°de c¢ekirdek yaricapt R;=0.4ap, kuyu genisligi
Tw=0.43p ve gelen 15181n siddeti 1=0.25 MW/cm? dir. Siyah, kirmiz1 ve yesil ¢izgiler
sirasiyla, lineer, ticlincii derece lineer olmayan ve toplam sogurma katsayilaria karsilik
gelmektedir. Sekil 5.21°deki her bir grafikte, sol grup (diiz ¢izgi), Z=0 ve sag grup
(kesikli ¢izgi), Z=1 i¢in sogurma Kkatsayilarinin, foton enerjisi ile degisimini
gostermektedir.

Sekil 5.21°den goriildigi gibi kii¢iik Ts degerlerinde, sogurma pik degerleri
biiyiik foton enerjilerine karsilik gelirken, artan Ts degerleriyle, pik degerleri kiigiik
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Sekil 5.21. Dort farkli bariyer kalinliginda, Z=0 ve Z=1durumu igin, lineer, ii¢lincii derece lineer olmayan
ve toplam sogurma katsayilarinin gelen foton enerjisi ile degisimi. Burada ¢ekirdek yaricapt R;=0.4a,,
kuyu genisligi T,,=0.4a, ve gelen 151810 siddeti [=0.25 MW/cm? dir. Sol grup (diiz ¢izgi), Z=0 ve sag grup
(kesikli ¢izgi), Z=1 durumuna karsilik gelmektedir.
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foton enerjilerine dogru kaymakta (kirmiziya kayma) ve Z=0 ve Z=1 durumunda
sogurma pik degerleri oOrtiismektedir. Biiylik Ts degerlerinde, safsizligi olmadig ve
oldugu durumda, sogurma pik degerleri yaklasik esit olmaktadir.

Sekil 5.21°’den lineer, lciincii derece lineer olmayan ve toplam sogurma
katsayilarinin, artan bariyer kalinligi degerleriyle, genel olarak bir azalma egilimi
sergiledigini gérmekteyiz. Ayrica, yine sekilden, artan bariyer kalinligiyla birlikte,
sogurma katsayisinin degerlerinin de birbirine yaklastigini gérmekteyiz. Bu durumun
nedeni, Sekil 5.22°de goriildiigii gibi, taban durum ve uyarilmis durum tek pargacik
enerjilerinin farkinin, artan bariyer genisligi ile azalmasidir.

Sekil 5.22°de safsizligin olmadigt ve oldugu durum igin, dort bariyer
kalinliginda, taban (1s) ve uyarilmis seviyenin (1p) olasilik dagilimlarinin bariyer
kalinlig1 Ts ile degisimi gosterilmektedir. Siyah ve kirmizi ¢izgiler sirasiyla taban (1)
ve uyarilmis seviyenin (1p) olasilik dagilimlarina karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler
ise taban ve uyarilmis durum tek pargacik enerji seviyelerini gostermektedir.

Sekil 5.21°e baktigimizda, safsizligin  olmadigt durumdaki sogurma
katsayilarinin  maksimum degerleri, daha kiiciik foton enerjilerine karsilik
gelmekteyken, safsizligin oldugu durum igin bu degerler daha biiyiik foton enerjilerinde
olmaktadir. Sekil 5.21°de, Ts=0.1lag durumunda, lineer sogurma katsayisi, safsizligin
oldugu ve olmadigi durum i¢in hemen hemen aymi degerde iken, lineer olmayan
sogurma katsayisinin, Z=0 durumundaki degeri, Z=1 durumundaki degerinden biiyiik

oldugu goriilmektedir.
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Sekil 5.22. Dort farkl bariyer kalinliginda, Z=0 (iist panel) ve Z=1 (alt panel) durumu i¢in taban (1s) ve
uyarilmis seviyenin (lp) olasilik dagilimlarinin bariyer kalinligr Ts ile degisimi. Cekirdek genisligi
R;=0.4a,, kuyu genisligi T,,=0.4a, dir.
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Bunun nedeni, Sekil 5.22°de iist panelden gorebilecegimiz gibi Z=0 durumunda taban
ve uyartlmis durum olasilik dagilimlarinin kuyu bolgesinde lokalize olmasiyla
aciklayabiliriz. Bunun sonucunda dalga fonksiyonunun ortiismesi, yani dipol matris
elemani, biiylik deger almakta ve buna bagli olarakta sogurma katsayis1 biiyiik
olmaktadir. Bu durumda optik gecis, kuyu bolgesinde gerceklesmektedir. Diger taraftan,
Sekil 5.22’de alt panelden de gorebilecegimiz gibi, safsizligin oldugu durumda,
uyarilmis seviyenin dalga fonksiyonu hala kuyu bolgesinde lokalize iken, taban durum
dalga fonksiyonu, safsizligin c¢ekici Coulomb potansiyelinden dolayi, az da olsa
cekirdek bolgesinde lokalize olmaktadir. Boylece, ortiisme ve dolayisiyla dipol matris
elemant, safsizligin olmadigi durumuna gore az da olsa kiigiik olmaktadir. Bu da, lineer
olmayan sogurma katsayisinin, safsizligin varliginda daha kiiciik degere sahip olmasina
neden olmaktadir.

Ts=0.2ap ve T=0.3ap durumunda, Sekil 5.22’de de goriildigi gibi, hem Z=0
hem de Z=1 durumunda, uyarilmis durum olasilik yogunluklari tamamen kuyu
bolgesinde lokalize iken, Z=1 durumunda taban durum olasilik yogunlugunun ¢ekirdek
bolgesinde bulunma olasiligi, Z=0 durumuna gore daha fazladir. Bu nedenle, T=0.2a9
ve Ts=0.3a9 durumunda, lineer olmayan sogurma katsayisinin, Z=1 durumundaki degeri,
7=0 durumundaki degerinden kiiciik oldugu, goriilmektedir.

Ts=0.439 durumunda ise, hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, taban ve uyarilmis
durum olasilik yogunluklar1 tamamen kuyu bdlgesinde lokalizedir. Sekil 5.22°de
goriildigl gibi, bariyer kalimhi§inin artmasiyla kuyu ve g¢ekirdek bolgesi arasindaki
tiinelleme olasiligr azalmakta ve bdylece, hem taban hem de uyarilmis durum dalga
fonksiyonlart kuyu bolgesinde lokalize olarak, Ortiismeyi artirmakta ve sogurma
katsayisindaki azalma meyline ters etki yapmaktadir.

Safsizligin olmadigr durum ve oldugu durum igin, osilatdr siddetinin bariyer
kalinlig1 Ts ile degisimi Sekil 5.23’te verilmistir. Burada ¢ekirdek genisligi R1=0.4a, ve
kuyu genisligi Ty=0.4ap’dir. Sekil 5.23’ten de goriildiigi gibi, osilator siddeti,
maksimum bir degerden baslayarak azalmakta ve belirli bir bariyer kalinligindan sonra
sabit degerlere ulagsmaktadir. Sekil 5.22’den de goriildiigi gibi, Ts=0.1ay durumunda,
hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, uyarilmis durum dalga fonksiyonlar1 kuyu
bolgelerinde, taban durum dalga fonksiyonlar: biiyiik bir olasilikla kuyu bolgesinde, az
bir olasilikla ¢ekirdek bolgesinde bulundugu igin, Ortligmenin maksimum olmasi
seklinde agiklanabilir. Ayrica, bariyer kalinhiginin kiiclik olmas1 nedeniyle taban ve

uyarilmis durum enerjileri arasindaki fark biiyiiktiir. Dolayisiyla hem enerji farkinin
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Sekil 5.23. Z=0 ve Z=1 durumunda, osilator siddetinin, bariyer genisligi T ile degisimi. Kuantum nokta
yapisl i¢in, ¢ekirdek genisligi R;=0.4a, ve kuyu genisligi T,,=0.4a,’dur.

bliylik olmasi, hem de ortlismenin biiyiik olmasi, osilator siddetinin maksimum olmasini
saglamaktadir. Bariyer kalinliginin artirilmasiyla birlikte, taban ve uyarilmis durum
enerjileri arasindaki fark kii¢iildiigii icin, osilator siddeti azalmaktadir. Belirli bir bariyer
kalinlig1 Ts degerinden sonra, taban ve uyarilmis durum tek parcacik enerji degerlerinin
sabit bir degere gitmesi ve hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, hem taban durum hem de
uyarilmis durum olasilik yogunluklariin, kuyu bolgesinde lokalize olmasi nedeniyle
osilator siddeti sabit bir degere gitmektedir.

Sekil 5.24°te, dort farkli kuyu genisliginde, Z=0 ve Z=1 durum igin, lineer,
tiglincii derece lineer olmayan ve toplam sogurma katsayilarinin, gelen foton enerjisi ile
degisimi goriilmektedir. Sekil 5.24’te cekirdek yaricapi R;=0.4ay, bariyer kalinlig
Ts=0.2a9 ve gelen 1518 siddeti 1=0.25 MW/cm? dir. Siyah, kirmiz1 ve yesil ¢izgiler
sirasiyla, lineer, ticlincii derece lineer olmayan ve toplam sogurma katsayilaria karsilik
gelmektedir. Sekil 5.24’teki her bir grafikte, sol grup (diiz ¢izgi), Z=0 ve sag grup
(kesikli c¢izgi), Z=1 icin sogurma katsayilarmin, foton enerjisi ile degisimini

gostermektedir.



92

1000 600
T,=0.2a, 1=0.25 MW/cm’
o~ 800 " —— Lineer 1 e
' i 400 -~
5 600t \ —— Nonlineer g
<5 "l Toplam o
- H
% 400t I|1 200 E:,'
g Iy -
g 200 | I\ e 0 é‘
0 - \7 1 -200
)EO -200 f ’gﬁ
] 4 o
S 400 - 400 3
-600 1 L L L L . L -600
0.10 0.15 0.20 0.25 0.06 0.08 0.10 0.12
Foton Enerjisi (eV) Foton Enerjisi (eV)
150
o 1 100 o~
S5 5
3 1 %
= 0 g
v 1% 2
gb 1 -100 ED
% {1150 @
_300 1 1 1 1 1 1 1 1 _200
0.04 0.05 0.06 0.07 0.03 004 0.05 006 0.07 0.08

Foton Enerjisi (eV) Foton Enerjisi (eV)

Sekil 5.24. Dort farklhi kuyu genisliginde, Z=0 ve Z=1durumu i¢in, lineer, ti¢iincli derece lineer olmayan
ve toplam sogurma katsayilariin gelen foton enerjisi ile degisimi. Burada g¢ekirdek yaricapt R;=0.4a,
bariyer genisligi Ts=0.2a, ve gelen 1518 siddeti 1=0.25 MW/cm? dir. Sol grup (diiz ¢izgi), Z=0 ve sag
grup (kesikli ¢izgi), Z=1 durumuna karsilik gelmektedir.

Sekil 5.24’den goriildiigii gibi kiigiik T\, degerlerinde, sogurma pik degerleri
biiyiik foton enerjilerine karsilik gelirken, artan T\, degerleriyle, pik degerleri kiiciik
foton enerjilerine dogru kaymakta (kirmiziya kayma) ve safsizligin olmadig: ve oldugu
durumlarda, sogurma pik degerleri ortiismektedir. Biiyiik T\, degerlerinde, Z=0 ve Z=1
durumunda, sogurma pik degerleri yaklasik esit olmaktadir.

Sekilden 5.24’den lineer, iiciincii derece lineer olmayan ve toplam sogurma
katsayilarinin, artan kuyu genisligi degerleriyle, genel olarak bir azalma egilimi
sergiledigini gérmekteyiz. Ayrica, yine sekilden, artan kuyu genisligi ile birlikte,
sogurma katsayisinin degerlerinin de birbirine yaklastigini gérmekteyiz. Bu durumun
nedeni, Sekil 5.25’te gorildigii gibi, taban durum ve uyarilmis durum tek pargacik

enerjilerinin farkinin, artan bariyer genisligi ile azalmasidir.



93

1.2

1.0
0.8 T,=0.2a,

o6k —— —
0.4
0.2 — 1p
0.0

Enerji (eV)

1.0
0.8

0.6
o4 tHE——————1
0.2

A\

0.0
0.0 05 1.0 15 2.0 25 0.5 1.0 15 2.0 25 05 1.0 1.5 2.0 25 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0

T,(@) T.(@) T,@,) T,(@,)

Enerji (eV)

Sekil 5.25. Dort farkli kuyu genisliginde, Z=0 (iist panel) ve Z=1 (alt panel) durumu i¢in taban (1s) ve
uyarilmig seviyenin (lp) olasilik dagilimlarinin kuyu genisligi T,, ile degisimi. Cekirdek genisligi
R1=0.44a,, bariyer kalinlig1 T,=0.2a, dir.

Sekil 5.25’te safsizligin olmadigi ve oldugu durum i¢in, dort kuyu genisliginde,
taban (Is) ve uyarilmis seviyenin (1p) olasilik dagilimlarinin kuyu genisligi Ty, ile
degisimi gosterilmektedir. Siyah ve kirmizi ¢izgiler sirasiyla taban (1s) ve uyarilmig
seviyenin (1p) olasilik dagilimlarina karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise taban ve
uyarilmis durum tek pargacik enerji seviyelerini gostermektedir.

Sekil 5.24°1 inceledigimizde, Sekil 5.21°deki duruma benzer olarak Z=0
durumdaki sogurma katsayilarinin maksimum degerleri, daha kiiciik foton enerjilerine
karsilik gelmekteyken, Z=1 igin bu degerler daha biiyiik foton enerjilerinde olmaktadir.
Sekil 5.24’te, Tw=0.2a9 durumunda, hem lineer sogurma katsayis1 hem de lineer
olmayan sogurma katsayisinin, safsizligin olmadigr durumundaki degeri, safsizligin
oldugu durumundaki degerinden biiyiik oldugu, goriilmektedir. Bu durumu, Sekil
5.25’1 inceleyerek agiklayabiliriz: Sekil 5.25’te {ist panelden de goriilebilecegi gibi, Z=0
durumunda, taban durum olasilik yogunlugu daha ¢ok kuyu bolgesinde lokalize iken
uyartlmis durum olasilik dagilimi, tamamen kuyu boélgesinde lokalizedir. Bunun
sonucunda, dalga fonksiyonunun Ortiigmesi, yani dipol matris elemani, biiyiik deger
almakta ve buna bagh olarak ta sogurma katsayis1 biiyiik olmaktadir. Bu durumda optik
gecis, hemen hemen kuyu bolgesinde gergeklesmektedir. Diger taraftan, Sekil 5.25°te
alt panelden de gorebilecegimiz gibi, safsizligin oldugu durumda, uyarilmis seviyenin
dalga fonksiyonu hala kuyu bolgesinde lokalize iken, taban durum dalga fonksiyonu,
safsizligin ¢ekici Coulomb potansiyelinden dolayi, hemen hemen tiimiiyle ¢ekirdek

bolgesinde lokalize olmaktadir. Boylece, ortiisme ve dolayisiyla dipol matris elemant,
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safsizligin olmadig1r durumuna gore kiigiik olmaktadir. Bu durum, hem lineer hem de
lineer olmayan sogurma katsayisinin, safsizligin varliginda daha kiiciik degere sahip
olmasina neden olmaktadir.

Kuyu genislikleri arttikca, Z=0 ve Z=1 durumlarinda, hem taban durum hem de
uyarilmig durum olasilik yogunluklart kuyu bolgesinde lokalize oldugu ve taban ve
uyarilmis durum tek parcacik enerjileri artan kuyu genisligi ile azaldig1 icin, sogurma
katsayis1 pik degerleri azalmaktadir.

Sekil 5.26’da Z=0 ve Z=1 durumu i¢in, osilator siddetinin kuyu genisligi T, ile
degisimi verilmigtir. Burada bariyer kalinligt Ts=0.2ay ve ¢ekirdek yarigap1
R;=0.4ay’dir. Sekilden goriildiigii gibi, Z=0 durumunda, osilator siddeti artan kuyu
genigligi ile birlikte 6nce artmakta, daha sonra belli belirsiz bir azalma davranisi
sergilemekte ve T,,’nin daha da artmasiyla tekrar artma egilimi sergilemektedir. Bunun
sebebini, Sekil 5.25’in yardimiyla aciklayabiliriz. Sekil 5.25’ten goriildiigii gibi
Tw=0.2a9 degerinde iken, taban durum yogunluk dagilimi daha az yogunlukta ¢ekirdek
bolgesinde daha ¢ok bicimde kuyu bolgesinde lokalize olurken, uyarilmis durum
yogunluk dagilimi kuyu bolgesinde lokalize olmaktadir. Bu da dalga fonksiyonlarinin

ortiismesini azaltmakta ve boylece osilator siddeti T\,=0.23y degerinde
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Sekil 5.26. Z=0 ve Z=1 durumunda, osilator siddetinin, kuyu genisligi T, ile degisimi. Kuantum nokta
yapisi i¢in, ¢ekirdek genisligi R;=0.4a, ve bariyer kalinlig1 Ts=0.2a,’dir.



95

kiiciik olmaktadir. Daha sonra kuyu genigliginin artirilmasiyla birlikte (Ty=0.4ap, 0.6a)
taban ve uyarilmis durum olasilik yogunluk dagilimlari, kuyu bolgesinde lokalize
olmaya baslamaktadirlar. Bu da, dipol matris elemanini yani, Ortiismeyi artirmaktadir.
Bunun sonucunda da osilator siddeti artmaya baslamaktadir. Sekil 5.25°deki gibi, kuyu
genisliginin daha da artirilmasiyla (T,,=0.8ap) artik hem taban hem de uyarilmig durum
olasilik yogunluklarinin dagilimlari tamamen kuyu bolgesinde lokalize olmaktadir. Bu,
osilator siddetinin artmasina neden olurken, enerji farkinin azalmasi da osilator
siddetini azaltic1 etki gostermekte ve osilatér siddetinin artan kuyu genisligiyle birlikte
yumusak bir sekilde artmasina sebep olmaktadir.

Sekil 5.26’dan goriildigi gibi, Z=1 durumunda, osilator siddeti artan kuyu
genisligi ile birlikte once azalmakta, daha sonra yavas bir artma davranis1 sergilemekte
ve daha biiylik T\, degerlerinde yavas bir artma egilimi sergilemektedir. Bu durumda
yine safsizligin ¢ekici Coulomb potansiyelinin etkisi, gozle goriiliir derecede osilator
siddetinin degisimine etki etmistir. Sekil 5.25’ten goruldiigi gibi Z=1 i¢in, T\,=0.239
degerinde iken safsizlik, ozellikle taban durum dalga fonksiyonunu hemen hemen
cekirdek bolgesinde sinirlandirarak, dipol matris elemanmi kiiciiltmekte ve bunun
sonucu olarak da osilator siddetinin minimum degeri Z=0 durumuna gore daha da
azalmaktadir. Kuyu genisligi, T,, degerleri arttikca, hem 1s hem de 1p olasilik
dagilimlart kuyu bolgesinde lokalize olacagi i¢in dalga fonksiyonlarin Ortiismesi,
dolayisiyla dipol matris elemani artacaktir. Osilator siddeti de matris elemaninin
karesiyle orantili oldugu i¢in, osilator siddeti artacaktir. Osilator siddeti tek pargacik
enerji farklariyla orantili oldugu i¢in, taban durum ve uyarilmis durum tek pargacik
enerji farkinin azalmasi da, osilator siddetini azaltict etki gdstermekte ve osilator
siddetinin artan kuyu genisligiyle birlikte yumusak bir sekilde artmasina sebep
olmaktadir.

Sekil 5.27°de, li¢ farkli gelen 151k siddeti icin, lineer, liglincii derece lineer
olmayan ve toplam sogurma katsayilarimin gelen foton enerjisi ile degisimi
gosterilmektedir. Cekirdek yaricapt R3i=0.4ay, bariyer genisligi Ts=0.2a, ve Kkuyu
genisligi T,=0.4ay’d1r.

Denk. (3.59)’dan goriilebilecegi gibi lineer sogurma katsayisi 151k siddetine bagh
olmamasina ragmen, Denk. (3.60)’dan da goriildiigii gibi, tiglincii derece lineer olmayan
sogurma katsayis1 ve buna bagli olarak da toplam sogurma katsayisi, 151k siddeti ile

dogru orantilidir.
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Sekil 5.27. Ug farkli gelen 151k siddeti icin, lineer, iiciincii derece lineer olmayan ve toplam sogurma
katsayilarinin gelen foton enerjisi ile degisimi. Burada ¢ekirdek yarigapt R;=0.4a,, bariyer genisligi
T=0.23, ve kuyu genisligi T,,=0.23, dir. Sol grup (diiz ¢izgi), Z=0 ve sag grup (kesikli ¢izgi), Z=1
durumlarina karsilik gelmektedir.

Sekil 5.27°de, bu baglilik, iki elektronlu ve c¢ok tabakali kiiresel bir kuantum nokta
yapisi i¢in, safsizligin varliginda ve yoklugunda, gosterilmistir.

Lineer sogurma katsayilari, safsizligin varliginda ve yoklugunda, yaklasik ayni
olmasina ragmen, tiglincii derece lineer olmayan sogurma katsayilari safsizligin oldugu
durumda, safsizligin olmadig1 duruma gore, daha kiigiik olmaktadir. Buna baglh olarak,
safsizligin oldugu durumdaki toplam sogurma katsayilari, safsizligin olmadigir duruma
gore daha biiyiik olmaktadir. Benzer sonug literatiirde de rapor edilmistir (Sahin, 2009).
1=0.1 MW/cm®de, Z=0 ve Z=1 durumunda, toplam sogurma katsayisinda, ¢cokme
gorilmemesine ragmen, =02 ve 0.3 MW/cm? degerlerinde toplam sogurma
katsayilarinda ¢okmeler goriilmektedir. Z=0 durumundaki ¢okmeler, lineer olmayan
sogurma katsayisinin biraz daha biiyiik olmasindan dolayi, Z=1 durumundaki ¢okmeye

gore daha fazladir.
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6. YORUM ve ONERILER

Bu calismada, iki elektronlu ve cok tabakali kiiresel bir kuantum noktasinin
elektronik ve optik Ozellikleri hidrojenik donor safsizliginin varliginda ve yoklugunda
ayritilt bir sekilde incelenmistir. Burada g6z oniline alinan yapi, c¢ekirdek ve kuyu
tabakalarinda CdSe ve bariyer (kabuk) tabakalarinda ZnS malzemesinin kullanildig,
CdSe/Zns/ CdSe/Zns ¢ok tabakali kuantum noktasi olup, malzeme parametreleri olarak
bu yapiya ait malzeme parametreleri kullanmilmistir. Calismamiz  boyunca
hesaplamalarda m = e = h = 1 olan atomik birim sistemleri kullanilmis ve sonuglar bu
birim sisteminde verilmistir.

Goz Oniline aldigimiz kuantum sistemine ait enerji 6zdegerleri ve bu enerji
0zdegerlerine karsilik gelen dalga fonksiyonlari tamamen sayisal olarak belirlenmistir.
Bunun i¢in ilk olarak, merkezdeki donor safsizligin varliginda ve yoklugunda, bu
yaptya ait enerji 6zdegerleri ve dalga fonksiyonlari, Poisson-Schrodinger denklemleri,
etkin kiitle ve Hartree yaklasiminda, 6z-uyumlu olarak ¢oziilerek hesaplanmistir. Elde
edilen enerji degerleri ve dalga fonksiyonlar kullanilarak iki elektronlu kuantum nokta
yapisinin, tek parcacik enerji seviyeleri, toplam enerjisi, negatif yiikli donor
safsizligmin (D) baglanma enerjileri, band i¢i seviyeler arasi lineer ve lineer olmayan
optik sogurma katsayilar1 ve osilator siddetleri farkli tabaka kalinliklarinda
hesaplanmistir. Safsizligin olmadigi durumda gergeklestirilen elektronik ve optik
ozelliklerle ilgili hesaplamalar, kuantum noktasinin merkezinde bir donor safsizliginin
bulunmasi durumunda tekrar edilmistir ve boylece tek parcacik enerji seviyeleri, toplam
enerjisi, negatif yiiklii donor safsizliginin (D) baglanma enerjisi, lineer ve lgiinci
dereceden lineer olmayan optik sogurma katsayilar1 gibi elektronik ve optik 6zellikleri
incelenmistir.

Hesaplamalarimizin ilk agsamasinda, iki elektronlu ve ¢ok tabakali yariiletken bir
kiiresel kuantum noktasinin ¢ekirdek yaricapr Ry, bariyer kalinlig1 Ts ve kuyu genisligi
Tw gibi yapt parametrelerinin degismesiyle, tek pargacik enerji seviyeleri, toplam
enerjisi ve negatif yiikli donor safsizliginin (D~) baglanma enerjileri gibi elektronik
ozelliklerin degisimi incelenmistir. Yapiya ait elektronik ozellikler, hem safsizlik
varken hem de safsizlik yokken tabaka kalinliklarinin fonksiyonu olarak karsilastirmali
bir sekilde verilmistir. Bu asamada, cekirdek yarigapimin ve kuyu genisliginin
artmasinin, tek parcacik enerjilerinde ve toplam enerjilerde genel olarak bir azalma

egilimine sebep oldugu gozlenirken, bariyer kalinliginin belli bir degerden sonra artisi,
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cekirdek ve kuyu bolgesi arasinda tiinelleme olasiligini azalttii icin artik enerji
degerlerini degistirmedigi gdzlenmistir. Bariyer kalinliginin artisginin negatif yiikli
donor safsizlik baglanma enerjileri lizerinde gozle goriiliir bir etkisinin olmadigi, fakat
cekirdek yaricapinin ve kuyu genisliginin artmasinin negatif yiiklii donor safsizlik
baglanma enerjileri iizerinde de biiyiik etkisi oldugu goriilmistiir.

Sonraki agsamada ise, gdz Oniine aldigimiz malzemenin 1sikla etkilesmesi sonucu
ortaya c¢ikan, taban durum ve uyarilmis durum arasindaki optik gecislere ait osilator
siddetleri ve lineer, nonlineer ve toplam sogurma katsayilar1 hesaplanmistir. Gelen foton
enerjisinin, taban ve uyarilmig durum arasi enerji farkina esit oldugu andaki (rezonans
durumu) sogurma katsayisinin pik degerlerinin ve osilator siddetlerinin, safsizlik varken
ve yokken tabaka kalinliklarina olan bagliligi incelenmis ve ayrintili bir sekilde
tartistlmistir. Bu baglamda, c¢ekirdek yarigapinin, bariyer kalinliginin ve kuyu
genigliginin artmasiyla, sogurma katsayilarindaki azalmalar ve bunlarin nedenleri,
ayrica osilator siddetindeki ani diisme ve artmalarin sebepleri tizerinde durulmustur.

Hesaplamalarimizdan elde ettigimiz sonuglarin, literatiirdeki kuantum nokta
yapilarin elektronik ve optik 6zellikleri lizerine yapilan diger ¢aligmalarin sonuglariyla
uyum i¢inde oldugu gorilmiistiir.

Literatiirde, iki elektronlu ve ¢ok tabakali kiiresel bir kuantum noktasi ile ilgili
calismalar bulunmadigi i¢in bu ¢alisma literatiirdeki 6nemli bir eksikligi kapatacaktir.
Ayrica bu ¢alismanin safsizligin varliginda ve yoklugunda iki elektronlu ve ¢ok tabakali
kiiresel bir kuantum noktasinin, elektronik ve optik 6zelliklerini anlamak i¢in ¢ok
yararli olacagini ve katki saglayacagini umuyoruz.

Bundan sonraki ¢alismalarda, bu tiir iki elektronlu ve ¢ok tabakali kuantum
nokta yapilarin, elektronik ve optik 6zellikleri incelenirken, dis manyetik alanin varlig
ve elektrik alanin varlig1 gibi parametrelerin etkiside arastirilabilir.

Bu calismadaki biitiin hesaplamalarda kiiresel kare kuyu potansiyeli kullanilmig
olup, bundan sonraki yapilacak olan ¢aligmalardai farkli geometrilere ve potansiyellere
sahip kuantum nokta yapilarin elektronik enerji seviyesi hesaplamalar1 yapilabilir ve

elektronik ve optik 6zellikleri incelenebilir.
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